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Resumen: El proceso Aquaconversion® (AQC) fue concebido con la finalidad de 
aprovechar al máximo las fracciones residuales provenientes del proceso de 
destilación al vacío; este proceso de conversión de residuales también pudiera ser 
aplicado en el mejoramiento de crudos extrapesados, ya que, modifica las 
propiedades fisicoquímicas de los crudos, particularmente la gravedad API, su 
viscosidad, generando naftas, diesel y destilados medios de alta calidad. Para 
lograr un mayor dominio de esta tecnología se han desarrollado modelos 
cinéticos basados en pseudocomponentes; que son modelos limitados para el 
entendimiento a profundidad de lo que ocurre (a nivel molecular) en este proceso. 
Esta es la razón por la cual se necesita un modelo cinético molecular cuantitativo 
del proceso de AQC® que fue desarrollado recientemente en un Trabajo Especial 
de Grado (Carvajal, 2007), en el cual se creó un modelo cinético conformado por 
una red de 256 reacciones elementales compuestas por moléculas complejas, que 
pertenecen a los grupos representativos Saturados, Aromáticos, Resinas y 
Asfaltenos (SARA) presentes en los crudos. Sin embargo, la información de tipo 
termodinámico relacionada a dicho modelo no ha sido desarrollada, de allí la 
importancia del presente Trabajo Especial de Grado, el cual tiene como propósito 
principal evaluar la espontaneidad de las 256 reacciones elementales propuestas 
para el modelo cinético del proceso AQC®. Se desarrolló una metodología que 
permitió evaluar la espontaneidad termodinámica de las 256 reacciones del 
mecanismo planteado que consiste de varias etapas. Se  calculo las propiedades 
termodinámicas de las moléculas neutras y radicales libres de los Saturados, 
Aromáticos, Resinas y Asfaltenos presentes en las reacciones del modelo 
cinético, mediante el uso de los métodos de contribuciones de grupo de Benson 
para radicales libres y los que se encuentran en el Manual de Ingeniero Químico 
Perry para moléculas neutras, utilizando para ello el programa computacional 
QBTherm® .Los métodos de contribuciones de grupo presentan un margen de 
error de aproximadamente ±10%.Se calcularon las propiedades termodinámicas 
de las reacciones, Entalpía )( rHΔ , Entropía )( rSΔ  y la Energía Libre de Reacción 
( ) con la cual se puede establecer la espontaneidad de las reacciones. Los 
resultados indican que el 53% de las reacciones del mecanismo no son 
espontáneas. De un total de 256 reacciones elementales 121 resultaron  ser 
factibles termodinámicamente. En este trabajo también ha planteado una reacción 
química modelo (global) derivada de un modelo cinético molecular del proceso 
de Aquaconversion® basada en sistemas moleculares típicos presentes en 
residuos de crudos venezolanos. 
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CAPITULO I 

ASPECTOS GENERALES 

 

1.1. INTRODUCCIÓN 

 

Los crudos extrapesados de la Faja Petrolífera del Orinoco constituyen las 

mayores reservas de hidrocarburos de Venezuela; sin embargo, este tipo de 

crudos presenta numerosos problemas asociados con su refinación. En particular, 

los rendimientos en fracciones livianas son muy bajos por lo que se generan 

cantidades importantes de fracciones residuales cuando son sometidos a 

destilación. Para aprovechar estas fracciones residuales se hace necesario aplicar 

procesos de conversión, que permitan, además de aumentar su gravedad API, 

bajar su viscosidad con lo que se genera cierta conversión a naftas y destilados. 

 

Desde finales de los años 70, PDVSA-Intevep ha venido desarrollando el proceso 

de Aquaconversion® (AQC), pero fue a partir del año 2002 cuando esta 

tecnología se aprobó para su implantación en el área de refinación. Este proceso 

de Aquaconversion® tiene como objetivo mejorar los propiedades fisicoquímicas 

y reológicas de crudos extrapesados y de residuos del proceso de destilación al 

vacío (PDVSA Intevep, 2006). 

 

Para lograr un mayor dominio de la tecnología de Aquaconversion® se han 

desarrollado modelos cinéticos basados en pseudocomponentes que son 

cualitativos, es decir, no cuantitativos o especulativos; sin embargo, estos 

modelos son muy limitados para el entendimiento a profundidad de lo que ocurre 

(a nivel molecular) en este proceso. Esta es la razón por la cual se necesita un 

modelo cinético molecular cuantitativo del proceso de Aquaconversion®.  

 

Aún cuando esta tecnología ha sido evaluada y demostrada ampliamente tanto a 

escala piloto como comercial, los aspectos cinéticos y termodinámicos de las 

reacciones involucradas en el proceso aun no se conocen en su totalidad; en este 
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sentido,  en PDVSA-Intevep recientemente se concluyó una Tesis de Grado, en la 

cual se desarrolló un modelo cinético molecular para las reacciones del proceso 

AQC®, el cual está conformado por una red de 256 reacciones elementales 

compuestas por moléculas complejas, que pertenecen a los grupos representativos 

Saturados, Aromáticos, Resinas y Asfaltenos (SARA) (Carvajal, 2007). Sin 

embargo, la información de tipo termodinámico relacionada a dicho modelo no 

ha sido desarrollada, de allí la importancia del presente Trabajo Especial de 

Grado, el cual tiene como propósito principal evaluar la espontaneidad de las 256 

reacciones elementales propuestas para el modelo cinético del proceso AQC®, lo 

que permitió perfeccionar dicho modelo cinético, ya que se estudió cada reacción 

elemental mediante la evaluación de la Energía Libre de Gibbs, lo que permitió 

descartar las reacciones que no eran espontáneas a las condiciones de operación 

del proceso fijadas en 430 ºC  y 1 atm.  

 

La evaluación de la Energía Libre de Gibbs requirió del cálculo de la entalpía, 

entropía y capacidad calorífica de cada molécula involucrada en la red de 

reacciones elementales que conformaron la propuesta para el modelo cinético del 

proceso AQC®. En vista de que no se conocían datos termodinámicos de las 

moléculas dado que la mayoría de ellas son de gran tamaño, se requirió de 

métodos que permiten calcularlas y de una herramienta que agilice la ejecución 

de los cálculos termodinámicos para cada molécula, ya que, en total, son 240 

moléculas que forman parte de la red de 256 reacciones. Los métodos de 

contribuciones de grupo dan respuesta a esta problemática ya que han sido 

desarrollados para calcular la capacidad calorífica en función de la temperatura, 

entalpía y entropía de formación de una molécula. Estos métodos se fundamentan 

en que las propiedades de los compuestos son la suma de las propiedades 

individuales de los grupos que constituyen la molécula.  

 

Los métodos de contribuciones de grupo de Benson (1976) y los que se 

encuentran en el Manual del Ingeniero Químico de Perry (1999), así como el uso 

de la herramienta computacional QBTherm® (Machín, 2007), permitieron el 

logro de los objetivos planteados en el presente Trabajo Especial de Grado. 
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1.2. OBJETIVOS 

 

Con el desarrollo del presente Trabajo Especial de Grado se alcanzaron los 

siguientes objetivos.  

 

1.3.1. Objetivo General: 

 

Establecer la espontaneidad de una red de reacciones elementales propuesta como 

mecanismo del proceso de Aquaconversion®, mediante la aplicación de métodos  

basados en los principios termodinámicos. 

 

1.3.2. Objetivos Específicos: 

 

1. Identificar cada una de las moléculas que participan en la red de unas 256 

reacciones que conforman el mecanismo propuesto para del proceso AQC®. 

2. Determinar las propiedades termodinámicas de cada una de las moléculas 

identificadas: ∆Hf, ∆Sf  y capacidades caloríficas.  

3. Precisar las reacciones que deberán incorporarse al modelo cinético con base 

a su espontaneidad o factibilidad termodinámica. 

4. Analizar las reacciones elementales que resulten  ser no espontáneas y 

establecer nuevas posibilidades de ruptura de sus enlaces. 

5. Crear una base de datos para almacenar la información de las moléculas en 

estudio y sus propiedades termodinámicas. 

6. Proponer la red factible de reacciones que conforman el mecanismo del 

proceso AQC®, en función de su termodinámica.  

7. Calcular la conversión máxima del proceso a través del mecanismo de 

reacción planteado. 
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1.3. ANTECEDENTES 

 

En su mayoría, los antecedentes del presente Trabajo Especial de Grado 

corresponden a trabajos de investigación y desarrollo impulsados por PDVSA-

Intevep, para darle solución al problema del manejo, transporte, procesamiento y 

valorización de los crudos extrapesados de la Faja Petrolífera del Orinoco. A 

continuación se presentan estos antecedentes en orden cronológico: 

 

1. Solano, Karen C. “Estudio cinético de reacciones catalíticas de 

hidrocarburos modelo con vapor de agua”. (1995). 

 

Esta investigación estuvo enfocada hacia la reformación selectiva de 

moléculas de hidrocarburos con vapor y consistió en el estudio de moléculas 

modelo con el interés de ejemplificar lo que pudiera suceder en procesos 

catalíticos desde el punto de vista de las reacciones entre constituyentes del 

crudo y el vapor de agua. Entre los compuestos modelo utilizados en esta 

tesis estaban: Tolueno, Tiofeno, Fenol y Dibenzotiofeno entre otros. Para 

demostrar la reactividad de estos compuestos, se efectuó un estudio 

termodinámico indicativo del tipo de productos esperados de la reacción de 

cada uno de ellos con vapor.  

 

El criterio termodinámico utilizado para conocer el equilibrio de la reacción y 

la espontaneidad de un proceso fue resumido en términos de la Energía Libre 

de Gibbs, bajo este criterio de factibilidad  termodinámica se cálculo la 

energía libre de formación estándar de cada uno de los compuestos 

involucrados en las reacciones a través del método de contribuciones de 

grupo y posteriormente obteniendo la energía libre de reacción, este método 

de cálculo es el que se utilizará en el estudio de la espontaneidad de las 256 

reacciones elementales que se estudiaran en el presente Trabajo Especial de 

Grado, el cual supone que el método termodinámico aproximado de 

contribuciones de grupo para moléculas en fases gaseosas disminuye la 

complejidad de los cálculos  
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2. Graterol, Ana Julia. “Modelo cinético detallado de todas las reacciones 

posibles para los hidrocarburos del C1 al C5”. (2004). 

 

El desarrollo de este estudio fue motivado a la demanda de olefinas e iso-

olefinas livianas que se obtienen como producto de la transformación de las 

fracciones de n-pentano, n-butano y 1-buteno contenido en las corrientes 

excedentes de las refinerías, lo que requiere el perfeccionamiento de sistemas 

catalíticos eficaces para su transformación en productos de mayor valor 

agregado. El Trabajo de Graterol consistió en el desarrollo de un modelo 

cinético de tipo detallado (denominado TC5_V5) de todas las reacciones 

posibles para los hidrocarburos del C1 al C5, con el fin de poder predecir los 

productos que se forman en cada una de dichas reacciones. Para el desarrollo 

de este modelo cinético, fue necesario estudiar la factibilidad termodinámica 

de las reacciones; también se compararon los datos termodinámicos de las 

moléculas y reacciones con los encontrados en la bibliografía. 

 

Debido a que el objetivo principal del trabajo consistió en construir un 

modelo cinético detallado que incluyera las reacciones que involucran la 

transformación del n-C5, se requirió buscar los datos termodinámicos para 

todas las olefinas C5, para lo cual se usó el programa QBTherm v1.0, que 

utiliza el método de adición de grupos que se encuentra en el Perry’s 

Handbook (Perry, 1980). Es importante mencionar que esta metodología es 

muy similar a la que se requiere usar para el logro de los objetivos del 

presente Trabajo Especial de Grado. 

 

3. Patete, Marian. “Desarrollo un modelo cinético para la gasificación de 

coque usando una molécula modelo representativa de un coque 

Venezolano”. (2005). 

 

Este estudio contempló el diseño de una molécula modelo representativa del 

coque de Petrozuata y el desarrollo de un modelo cinético para la gasificación 

de  este coque. 
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Se necesitó de un estudio cinético y termodinámico para alcanzar los 

objetivos de este trabajo, se usaron diversas reglas y métodos para el 

desarrollo del mecanismo de reacción construido, y también se evaluó el calor 

de reacción para cada una de las reacciones a 800 K en el proceso de 

gasificación con vapor de agua. 

 

Se utilizó un programa computacional denominado THERMO4.v.3.0, el cual 

facilita la predicción de las composiciones en el equilibrio de sistemas de 

reacción, mediante el cálculo de la variación de la Energía Libre de Gibbs de 

las reacciones en estudio. Este trabajo aporta conocimientos sobre la ruptura 

de enlaces de las moléculas neutras y los radicales libres presentes en un 

modelo cinético, ya que, el mecanismo de reacción estudiado en el trabajo de 

Patete estaba conformado por este tipo de moléculas. Todo esto es un aporte 

importante para el desarrollo del presente Trabajo Especial de Grado, ya que 

en una de las etapas de la presente investigación se considerarán rupturas de 

enlaces de las moléculas que se encuentran en las reacciones no espontáneas 

para estudiar nuevamente su factibilidad termodinámica. 

 

4. Betancor Mayerly y Sawaya Krystel. “Potencial de Generación de 

Dioxinas y Furanos, en el proceso  de Reformación  Catalítica  de 

Naftas”. (2006). 

 

Este trabajo esta estrechamente relacionado con el presente Trabajo Especial 

de Grado, ya que en él se realizan cálculos de propiedades termodinámicas  y 

el estudio de la espontaneidad de las reacciones químicas usando el mismo  

programa computacional QBTherm® (Machin, 2007). El objetivo principal de 

este proyecto fue determinar la posibilidad de formación de Dioxinas y 

Furanos desde el punto de vista termodinámico, en algunas de las secciones 

del proceso de reformación de naftas. Para conocer las reacciones químicas  

que pudieran generar policlorodibenzo-para-dioxinas (PCDD) y 

policlorodibenzofuranos (PCDF), se identificaron  las variables críticas del 

proceso y se llevo a cabo la simulación de las reacciones para verificar o 

 6



 
 
 
 
 
CAPÍTULO I                                                                                                      Aspectos Generales 
 

 7

descartar la formación de dichos compuestos en las reacciones químicas. Para 

ello se especificaron las propiedades termodinámicas (Cp, ΔHf, ΔSf), de las 

dioxinas y furanos. 

 

Se utilizó el método de contribuciones de grupo y se calcularon las 

propiedades termodinámicas a través del uso de un programa computacional 

QBTherm® (Machín, 2007), además se calcularon las energías libres de 

reacción (ΔGR), para establecer la espontaneidad de dichas reacciones 

químicas. Las reacciones que se estudiaron resultaron ser factibles 

termodinámicamente. 

 

5. Carvajal, Jemmy. “Diseño de una metodología para el desarrollo de un 

modelo cinético  molecular del proceso de Aquaconversion®, bajo una 

aproximación térmica”. (2007).  

 

En este trabajo se plantea el modelo cinético del proceso Aquaconversion®  

para los cuales fue necesario proponer moléculas modelo representativas de 

las diversas fracciones de la separación SARA de un residuo de vacío. Como 

se trata de una aproximación térmica del proceso AQC®, el modelo cinético 

planteado está basado en un mecanismo de ruptura de enlaces C-C, con 

formación de radicales libres, contemplándose también rupturas tipo puente 

entre sistemas policondensados aromáticos, como en el caso de las resinas y 

asfaltenos, originándose una red de 256 reacciones elementales. 

 

Las 256 reacciones que conforman el modelo cinético molecular en el 

proceso AQC®, requieren de un estudio termodinámico que permita 

corroborar la posibilidad de ocurrencia a través del estudio de la 

espontaneidad mediante la energía libre de Gibbs de estas reacciones a las 

condiciones de operación del proceso. Este estudio termodinámico se 

desarrollará como objetivo principal del presente Trabajo Especial de Grado, 

para proponer la red de reacciones definitiva del modelo cinético del proceso 

AQC®. 
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CAPITULO II 

MARCO TEÓRICO 

 

En este capítulo se presentan los conceptos y conocimientos necesarios para 

soportar el desarrollo y la interpretación de los resultados del presente Trabajo 

Especial de Grado. 

 

2.1.  Residuo de Vacío 

 

Para obtener productos útiles a partir del petróleo se requiere de un conjunto de 

procesos químicos y físicos conocido como Procesos de Refinación, los cuales a 

su vez se pueden dividir en: Procesos de Separación Física y Procesos de 

Conversión (Aquino, 2005). Entre los procesos de separación física cabe destacar 

el de destilación fraccionada en el cual se separan las diferentes fracciones que se 

caracterizan por un intervalo o rango definido de puntos de ebullición.  

En la destilación atmosférica se obtienen varios cortes livianos, como lo son: 

gases, LPG, naftas, kerosén y gasóleos entre otros. Así mismo por el fondo de la 

torre de  destilación se obtiene la fracción denominada residuo atmosférico, que 

luego es sometida a una destilación al vacío, de donde se generan cortes de 

gasóleos más pesados (gasóleos de vacío) y el residuo de vacío (Speight, 1980).  

La destilación al vacío se lleva a cabo a presiones que se encuentran en el rango 

de 25 a 40 mmHg , porque las bajas presiones permiten que los componentes del 

crudo alimentado ebullan y se vaporicen a menor temperatura, sin embargo, la 

temperatura está limitada a menos de 380ºC, ya que por encima de este valor 

empiezan a ocurrir reacciones de craqueo térmico. (De Bruijn, 2000). 

 

El residuo de la destilación al vacío está formado por compuestos que tienen entre 

60 y 100 átomos de carbono, y para cada uno de estos compuestos existen de 

2,2x1022 a 5,92x1039 isómeros (Algelt, 1994). Este residuo de vacío contiene 

compuestos cuyos puntos de ebullición son muy elevados (615 a 708 ºC), y un 

alto peso molecular que le confieren alta densidad y alta viscosidad, lo que acarrea 

dificultades para su transporte y procesamiento (Speight, 1980). También contiene 
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la mayoría de los contaminantes presentes en el petróleo como metales, sales, 

asfaltenos, nitrógeno y azufre, y es usado generalmente en la manufactura de 

asfaltos y como alimentación a unidades de procesos de conversión de residuales 

(De Bruijn, 2000). 

 

En la figura 1 se observa el  esquema de procesamiento de un crudo en las 

primeras etapas del proceso de refinación hasta llegar a los procesos de 

conversión de residuales. 

 

Figura 1: Diagrama de algunas etapas del proceso de Refinación. 

 

 

2.2. Procesos de Conversión de Residuales 

 

Los procesos de Conversión de Residuales se llevan a cabo a altas temperaturas, 

por encima de 400 ºC en la mayoría de los casos, ya que, se requiere que 

moléculas muy grandes se rompan generando moléculas mas pequeñas (De 

Bruijn, 2000), pues el objetivo de estos procesos es el aprovechamiento de los 

cortes de crudos, que son prácticamente imposibles de destilar, para obtener 

productos de mayor valor comercial. 
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En particular, los procesos Visbreaking(VB) y Aquaconversion(AQC®) están 

estrechamente vinculados, debido a que las reacciones que ocurren en ambos 

casos son muy similares. En principio, se presume que las diferencias observadas 

entre ellos se debe a que el catalizador usado en AQC® es capaz de disociar el 

agua generando una reacción de transferencia de hidrógeno hacia las moléculas de 

la alimentación. En el proceso AQC® existe una mejora de 4 a 6 puntos en la 

gravedad API de la carga, que por supuesto es mejor con respecto al incremento 

en ºAPI obtenido en el proceso de VB que es de 2 a 3 unidades (Pereira, 1998). 

  

2.2.1. Visbreaking (VB) 

 

El VB es un proceso que consiste en transformar el residuo atmosférico o de vacío 

de una torre de destilación de petróleo en compuestos más livianos, mediante el 

craqueo térmico, a su vez la ruptura de las grandes moléculas se traduce en una 

disminución de la viscosidad del residuo. El Visbreaking es un proceso térmico 

que consiste en la ruptura de los enlaces C-C tipo puente que permiten liberar los 

sistemas policondensados aromáticos originalmente unidos entre sí, formando 

agregados moleculares, lográndose como resultado un aumento en la gravedad 

API; es decir, una disminución de la viscosidad (Bruijn, 2000). 

En el proceso VB, la carga se deshidrogena para dar olefinas, así como también 

puede ocurrir la aromatización de las estructuras naftenicas de las moléculas del 

sistema de reacción, de esta forma se propone una reacción que pueda representar 

el proceso de Visbreaking (Machín, 1998): 

 

 
          [1] 

 

Donde R  y 'R  son unidades policondensadas que están unidas por un puente 

alifático P . El proceso de VB implica que parte de la molécula, por ejemplo el 

fragmento R , se deshidrogena, transformándose en R ’’. Luego, el hidrógeno 

liberado de este proceso es adsorbido  por R ’ y R ’’ P  para dar R ’-H  y R ’’-

PH , respectivamente, donde R’-H puede ser una olefína. Este mecanismo sugiere 

que el rendimiento de este proceso es función de la cantidad de moléculas del tipo 
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R P− R− ’ existentes en la carga, y de la naturaleza del puente P . Si el puente 

P (cadena alifática) es corto, entonces, será poco reactivo ante el proceso de 

Visbreaking, si el puente P  es largo, entonces, P  es muy reactivo bajo las 

condiciones del proceso de Visbreaking. Es bueno observar que dependiendo de la 

capacidad de deshidrogenación que tenga la carga (fragmento R ) se brindará el 

hidrógeno necesario para que se lleve a cabo este proceso (Machín, 1998). 

 

Figura 2: Diagrama del proceso de Visbreaking con Soaker. 
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La carga o alimentación en el proceso Visbreaking puede consistir de un Residuo 

de vacío o atmosférico con cierta proporción de hidrocarburos de 25 ºAPI a 35 

ºAPI. Las temperaturas de operación o de reacción en el VB varían entre 420°C y 

500°C y la presión dentro del horno, entre 3 a 20 atm. Como se observa en la 

figura 2, en este proceso se dispone de una cámara de reacción Soaker donde se 

completa el craqueo de las moléculas, y por último la torre de fraccionamiento 

donde se obtienen gases C1-C4 y los cortes de gasolina, gasoil y residuo 

craqueado. (Giavarini, 1986).  

 

2.2.2. Aquaconversion® (AQC). 

 

El proceso AQC® tiene por finalidad mejorar las propiedades fisicoquímicas de 

los crudos, particularmente la gravedad API y su contenido de azufre. La carga o 
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alimentación generalmente es un residuo proveniente de la destilación al vacío de 

un crudo por lo general pesado o extra-pesado. (Machín, 2006).  

La tecnología Aquaconversion®, es un proceso catalítico que constituye una 

alternativa para la conversión de residuales y mejoramiento de crudos pesados, 

generando naftas, diesel y destilados medios de buena calidad. El proceso se basa 

en una reacción de vapocraqueo termocatalítico, que como su nombre lo indica 

utiliza vapor de agua, un catalizador (a base de Niquel y Potasio), bajas 

temperaturas y bajas presiones. (Pereira, 1998). 

Desde el punto de vista práctico se ha encontrado que el AQC®, tiene las 

características de varios procesos clásicos, como lo son: hidrotratamiento (HDT), 

visbreaking (VB), hidrocraqueo moderado (HCM), estos son procesos con 

tratamientos suaves sobre los crudos. El proceso de Aquaconversion® usa 

temperaturas alrededor de 430°C sin la generación excesiva de coque, la 

conversión (Residuo 500+) (Machín, 2006). La ecuación representativa del 

proceso de AQC® es la siguiente: 

 

           [2] 

 

Donde R  y R ’ son unidades policondensadas que están unidas por un puente 

alifático P . El fragmento R - P  se degrada  para transformarse en R -P ’. En esta 

reacción el agua transfiere hidrógeno al hidrocarburo, pero el oxígeno del agua 

reacciona con el hidrocarburo, en este caso reacciona sobre el puente P  y la 

ruptura del puente ocurre vía un proceso tipo Steam Reforming (SR), El proceso 

de SR implica reacciones del agua sobre algunas partes de las moléculas orgánicas 

de la alimentación para su conversión en COX y H2. (Machín, 2006).  

 

En la figura 3 se muestra un diagrama simplificado del proceso AQC® donde 

puede observarse que a la alimentación se le inyecta vapor de agua y un 

catalizador a presión atmosférica antes de entrar al horno de precalentamiento, de 

donde sale a 420 ºC aproximadamente para entrar al reactor tubular; en ambos 

equipos ocurre el craqueo térmico de las moléculas de alto peso molecular 

obteniéndose una conversión moderada de la carga residual, los productos de 
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reacción obtenidos son llevados a una columna de fraccionamiento, donde  son 

separados en naftas, gas, gasolinas y gasoil liviano, la corriente del fondo de la 

fraccionadora es llevada a una sección en la que se recupera el catalizador y se 

recircula al proceso y la parte  intermedia obtenida es un corte que pasa a un 

tambor de separación de livianos. Por el tope del tambor se obtienen 

hidrocarburos livianos los cuales se reinyectan a la fraccionadora y por el fondo 

del tambor se obtiene gasoil liviano (PDVSA Intevep, 2006). 

 

Figura 3: Diagrama del proceso  Aquaconversion (AQC®). 

 

 

2.3. Tipos de Hidrocarburos 

 

El petróleo es esencialmente una mezcla compleja de varios cientos de miles de 

hidrocarburos de diferente peso molecular con contenido variable de impurezas 

por lo general en forma de heteroátomos, éste resulta de la descomposición de 

materias orgánicas de origen animal y vegetal (Delgado, 2006). El término de 

hidrocarburos se refiere a compuestos cuyas moléculas están conformadas por 

átomos de carbono e hidrógeno. (Brown, 1998). 

Los hidrocarburos se clasifican en: 
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� Saturados: también conocidos como alcanos, los cuales no tienen ningún 

enlace doble o triple entre los átomos de carbono, por ejemplo 

hidrocarburos parafínicos (n-hexano, n-octano) y nafténicos (ciclopentano, 

ciclohexano, etc.) (Aquino, 2005). 

� Insaturados, tienen uno o más enlaces dobles o triples entre los átomos de 

carbono.  

Según los enlaces sean dobles o triples se los clasifica en:  

• Alquenos: contienen uno o más enlaces dobles  

• Alquinos: contienen uno o más enlaces triples. 

• Aromáticos: los cuales tienen al menos un anillo aromático o 

bencénicos (anillo de seis átomos de carbono unidos por 

enlaces dobles deslocalizados). (Solomons, 1999). 

 

La complejidad de los crudos pesados ha constituido un motivo para  efectuar su 

separación en subfracciones fisicoquímicamente representativas. Puede afirmarse 

que la forma más común de caracterizar los crudos es mediante la separación en 

fracciones representativas o grupos de hidrocarburos tales como: saturados, 

aromáticos, resinas y asfaltenos, conocida por sus iniciales como  SARA. (Algelt, 

1994; Carbognani, 1999). 

 

2.3.1. Saturados  

 

Son hidrocarburos que se caracterizan por tener solamente enlaces sencillos 

(enlaces π ). El carbono en hibridación sp3 dirige sus cuatro orbitales moleculares                                

según los vértices de un tetraedro regular. Tal es la disposición que se encuentra 

en el metano, y en todos los compuestos saturados, conocidos también como 

parafinas o alifáticos. Cuando una cadena abierta de carbonos saturados se cierra 

sobre sí misma, el compuesto resultante recibe el nombre de cicloparafína o 

nafteno (Battaner, 2000). 
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La porción saturada de una fracción residual de un crudo está conformada por  

largas cadenas alquílicas o también pueden estar unidas a anillos naftenicos, como 

se observa en la figura 4, donde n corresponde al número de carbono, en el caso 

de este ejemplo n es igual 24. En los hidrocarburos saturados los puntos de fusión 

y de ebullición aumentan con el número de átomos de carbono, son considerados 

aceites viscosos, no polares. Los valores más bajos de ebullición y fusión 

corresponden a los hidrocarburos de cadena ramificada. Su reactividad química es 

baja debido a la alta estabilidad del enlace HC − .  

 

Figura 4: Ejemplo de una molécula saturada presente en  la fracción residual de un crudo. 

n = 24 

(C H2)n

 

 

2.3.2. Aromáticos  

 

Cuando se forman estructuras cíclicas a partir de carbonos en hibridación sp2, 

cuyos orbitales moleculares se encuentran dirigidos según los vértices de un 

triángulo equilátero, se forman los llamados compuestos aromáticos. El 

representante más característico de este grupo es el benceno, C6H6. 

 

Los compuestos aromáticos pueden estar formados por varios ciclos o anillos a la 

vez, dando lugar a una gran variedad de estructuras. Así, la unión de dos anillos 

bencénicos da lugar al naftaleno. Pueden unirse más anillos, dando lugar a 

estructuras más complejas como el antraceno (Battaner, 2000). 

 

Los  aromáticos son no polares y buenos solventes, el peso molecular aproximado 

esta comprendido en el intervalo de molgr /102103 32
×−×  para los aromáticos 

presentes en fracciones residuales de crudo o petróleo pesado y extrapesado, su 



 

 

 

 

 

CAPÍTULO II                                                                                                            Marco Teórico 
 

 16

estructura es considerada plana y son especialmente estables (Cremades, 2006). 

La figura 5 es un ejemplo de una molécula aromática de las que se pueden 

encontrar en crudos pesados o fracciones residuales. Este tipo de compuestos no 

necesariamente está formado únicamente por cadenas de átomos de carbono, 

pueden entrar otros átomos en el ciclo, dando lugar a lo que se conoce como 

heterociclos.  

 

Figura 5: Ejemplo de una molécula aromática presente en un crudo pesado. 

 

 

2.3.3. Resinas 

 

La fracción conocida como “Resinas”, esta constituida por compuestos que se 

solubilizan cuando el petróleo (o un corte residual de un crudo) se disuelve en un 

n-alcano, y su composición depende del solvente empleado. Son consideradas 

muy polares y poseen un peso molecular alto, aproximadamente en el rango de 

molgr /105105 42
×−×  (Cremades, 2006). 

Las Resinas se consideran como un producto intermedio originado en la 

transformación del crudo en Asfaltenos, proceso que ocurre tanto por oxidación  

como por tratamiento directo con oxígeno y azufre (Speight, 1980). 

La estructura de las Resinas involucra largas cadenas parafínicas con anillos 

naftenicos unidos; así como también grandes cantidades de aromáticos unidos 

entre si formando unidades policondensadas que también contienen heteroátomos. 

(Cremades, 2006). 

 

En la figura 6 se observa una molécula modelo de una Resina tal como las que se 

encuentran en la fracción residual de un crudo o en un crudo pesado. 
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Figura 6: Ejemplo de una Resina que se encuentra en la fracción residual de un crudo. 

S
S

O

 

 

2.3.4. Asfaltenos 

 

A pesar de la diversidad de criterios que se adoptan al definir los Asfaltenos, se ha 

llegado a un consenso al catalogarlos como la fracción de crudo soluble en 

tolueno o benceno e insoluble en una parafina normal (n-pentano a n- heptano). 

Los Asfaltenos están constituidos principalmente por anillos aromáticos ligados 

con cadenas alquílicas y cicloalcanos, además de compuestos heterocíclicos con 

átomos de nitrógeno, azufre y oxígeno. (Delgado, 2006). 

 

Estudios recientes muestran que la relación C/H en los Asfaltenos está por el 

orden de 1: 1.1, y que aproximadamente el 40% del carbono presente, es 

aromático. La estructura de los Asfaltenos es muy variada y depende del origen 

del crudo de donde provienen. Se pueden considerar como materiales aromáticos 

altamente polares y de alto peso molecular de molgr /1010 53
−  (Cremades, 

2006). Con el incremento de la aromaticidad y el contenido de heteroátomos 

aumenta el peso molecular de la fracción de Asfaltenos. La estructura de las 

moléculas de Asfaltenos muestra que son hidrocarburos con partes relativamente 

polares dadas por los complejos poliaromáticos los cuales pueden tener de 4 hasta 

20 anillos bencénicos, como se muestra en la figura 7. Los diferentes tipos de 

heteroátomos presentes en los Asfaltenos están conformados por grupos 

funcionales tales como: carboxilos, benzotiofenos, cetonas, aldehídos, sulfuros, 

nitrógenos, entre otros. (Delgado, 2006). 
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Figura 7: Ejemplo de un Asfalteno que se puede encontrar en un crudo pesado o fracción residual. 

N S

N S

O

S

S

O

 

 

2.4 Método de Separación SARA  

 

La caracterización de los crudos, es un proceso dinámico que permite obtener 

información química detallada del crudo y sus fracciones tanto química como 

físicamente representativas, empleando por lo general procedimientos 

normalizados y desarrollados para propósitos específicos de caracterización. 

(Carbognani, 1999). 

 

Un aspecto que complica la caracterización de la fracción no destilable de un 

residuo, reside en la existencia de fuerzas de atracción intermolecular, que son 

variables entre las diversas familias de compuestos que integran el petróleo, 

debido a esta complicación de la destilación se requiere someter este residuo no 

destilable a otros esquemas de separación que faciliten la caracterización, como la 

separaciones químicas a través del fraccionamiento cromatográfico. La forma mas 

común de lograr fracciones representativas es mediante la separación de grupos de 

compuestos a través de  un método  de análisis que permite fraccionar y 

cuantificar un crudo en cuatro familias de hidrocarburos con propiedades afines: 

Saturados, Aromáticos, Resinas y Asfaltenos conocido como SARA (Carbognani, 

1999). El método SARA se desarrolló en los años 70. Su principio fundamental es 

la separación basada en fenómenos físicos de adsorción como el método de 

cromatografía líquida de alta presión (HPLC), que generalmente utiliza una 
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columna empacada y diferentes solventes para obtener las subfracciones de 

saturados, aromáticos, resinas y asfaltenos del crudo( Sol, 1985). 

 

La técnica de cromatografía de capa fina conocido como TLC-FID, consiste en  

separar el crudo en las fracciones SARA, mediante el uso de los solventes n-

heptano, n-hexano, tolueno y metanol. El procedimiento para la separación del 

crudo mediante el método TLC-FID se realiza como se muestra en la figura 4, el 

n-heptano  permite la separación de los Maltenos  y Asfaltenos; posteriormente, 

en la columna empacada, los Maltenos se separan añadiendo n-hexano para 

obtener la fracción saturada; luego se  añade tolueno para obtener los Aromáticos 

y para finalizar se agrega una solución de tolueno y metanol en proporción 70:30 

(p/p) para obtener las Resinas (Tissot, 1984). En la figura 4 se muestra un 

esquema general de separación SARA para la caracterización de crudos  mediante 

la técnica TLC-FID. 

 

Figura 8: Metodología general usada para la caracterización SARA de un crudo. 

 

 

Existen otros métodos basados en la separación de grupos de hidrocarburos 

conocidos como el SEF, con base a sus iniciales inglesas (Solvent Eluted 

Fractionation), el cual separa los grupos de los hidrocarburos a través de la  

diferencia de solubilidad y otro método conocido es el ABAN que se desarrolló 

como sustituto de otras metodologías basadas en extracción líquida debido a la 
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insolubilidad de las fracciones de alto peso molecular ,este método genera grupo 

de hidrocarburos Ácidos, Básicos, Anfoteritos y Neutros ( Sol, 1985). 

 

2.5. Mecanismos de Reacción 

 

Un mecanismo de reacción describe la ruptura y formación de enlaces además de 

los cambios de posiciones relativas de  átomos durante la reacción que transforma  

los reactivos en productos. Los mecanismos de reacción son de gran importancia 

en los estudios de las reacciones químicas ya que describen los detalles de cómo 

se forman los productos finales e intermediarios, lo que permite predecir lo que 

ocurriría en una reacción si se cambian las condiciones a la cual se lleva a cabo 

(Brown, 1998). 

 

Se consideran dos tipos de mecanismos dependiendo del número de etapas que 

conlleven, se tienen las reacciones elementales, las cuales transcurren en una sola 

etapa, superan una sola barrera energética y se representan mediante una sola 

ecuación estequiométrica y las reacciones complejas que transcurren en dos o más 

etapas con formación de intermediarios, superan diferentes barreras energéticas y 

se expresan en varias ecuaciones estequiométricas o en una global; en esta última 

no se encuentran presentes los intermediarios un ejemplo de este tipo de 

mecanismo son los radicales libres. (Blanco, 2002). 

 

También se considera un  tipo de mecanismo, llamado molecular detallado,  el 

cual corresponde a la transformación de reactivos en productos pero usando solo 

reacciones donde están contemplados la formación o la ruptura de un solo enlace. 

 

 

2.5.1. Radicales Libres 

 

Son fragmentos orgánicos que tiene un electrón desapareado. Si se tiene una 

molécula BA :::: , y se rompe el enlace de manera que A  y B  retienen cada uno de 

los electrones del enlace produciéndose dos fragmentos neutros •A  y •B ; estos 



 

 

 

 

 

CAPÍTULO II                                                                                                            Marco Teórico 
 

 21

fragmentos son los radicales o radicales libres. Este tipo de ruptura de enlace se 

llama homólisis (Gram, 1999; Brown, 1998). 

 

Los  mecanismos de reacción por radicales libres se dan en tres pasos: la 

iniciación,  la propagación y la terminación de la cadena. La iniciación solo rompe 

un enlace y es este el paso o etapa donde se forman los radicales libres, el calor de 

reacción para este caso es simplemente la energía de ruptura del enlace. En la 

propagación un radical genera a otro a partir de la reacción con una molécula 

neutra  y por último el tercer paso, la terminación, donde se consumen uno o 

ambos reactivos intermedios y la posterior interacción molecular de ambos 

radicales para poder disipar la alta energía que contienen y  así poder formar la 

molécula diatómica (Solomons, 1999). 

 

A continuación se presenta un ejemplo del mecanismo de reacción por radicales 

libres, la cloración del metano: 

 

Iniciación de la cadena: 

 •
 → ClCl CALOR 22  

Propagación de la cadena: 

••
+→+ 34 CHHClClCH  

         ••
+→+ ClClCHClCH 323                  

Terminación de la cadena: 

ClCHClCH 33 →+
••  

                                                6233 HCCHCH →+
••  

                                                     2ClClCl →+
••               

 

El modelo cinético desarrollado por Carvajal 2007, se fundamento en un 

mecanismo de ruptura de enlaces C-C con formación de radicales libres debido a 

que la red de reacciones propuesta considero aproximaciones térmicas para el 

proceso de AQC® .Los radicales libres son altamente reactivos a causa de que 

tienen un electrón desapareado y se diferencian de los mecanismos de ruptura 
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heterolítica o iónica como los son los carbocationes y carboaniones,  ya que, los 

átomos de estos retienen ambos electrones (Wade, 1993). 

 

2.6. Grupos Funcionales  

 

Una de las grandes ventajas de la teoría estructural es que permite clasificar el 

gran número de compuestos orgánicos en un número relativamente menor de 

familias, basándose en sus estructuras (Benson, 1976; Joback, 1984). Las 

moléculas de los compuestos de una familia en particular se caracterizan por la 

presencia de cierta distribución de átomos llamada grupo funcional (Solomons, 

1999).  

 

Un grupo funcional es la parte de una molécula en donde ocurre la mayoría de sus 

reacciones químicas. Es esta parte la que efectivamente determina las propiedades 

químicas y físicas de un compuesto. Por ejemplo, el grupo funcional de un 

alqueno es el enlace doble carbono-carbono ( CC = ). La mayoría de las 

reacciones químicas de los alquenos son las que poseen el enlace doble carbono-

carbono. El grupo funcional de un alquino es el enlace triple carbono-carbono. 

Los  alcanos no tienen un grupo funcional porque sus moléculas tienen enlaces 

sencillos carbono-carbono y enlaces carbono-hidrógeno ( HC − ), pero estos 

enlaces se encuentran presentes en la mayoría de las moléculas orgánicas; los 

enlaces CC −  y HC −  son, en general, mucho menos reactivos que los grupos 

funcionales que tienen enlaces dobles o triples, en el caso de los alcoholes son 

considerados compuestos orgánicos que contienen al grupo hidroxilo (-OH) como 

grupo funcional, en los aldehído y las cetonas el grupo funcional esta dado por el 

grupo carbonilo ( )OC = , y en los ácidos carboxílicos están dados por el grupo 

carbonilo (-COOH) . (Brown, 1998; Gram, 1999; Solomons, 1999). 

 

La mayoría de grupos funcionales presentes en las moléculas orgánicas contienen 

carbonos unidos a distintos heteroátomos. Una amplia variedad reacciones 

químicas pueden tener lugar sobre el carbono o los heteroátomos de dicho grupo 

(Gram, 1999). 
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2.7. Termodinámica Química. 

 

La Termodinámica Química o Termoquímica es el área de la termodinámica que 

estudia las relaciones entre las reacciones químicas y los cambios de energía 

(Brown, 1998). Para describir un proceso químico se necesita tanto de un modelo 

cinético que describa la distribución de los productos lejos de las condiciones de 

equilibrio, como de un estudio termodinámico que permita establecer los 

rendimientos máximos en el equilibrio para una reacción o conjunto de reacciones 

dadas; este estudio requiere del calculo de las propiedades termodinámicas, 

Capacidad Calorífica, Entalpía, Entropía y Cambio de Energía Libre, tanto de los 

compuestos como de las reacciones a estudiar. 

 

2.7.1. Capacidad Calorífica 

 

Una propiedad característica de todo compuesto es su capacidad calórica (Cp), la 

cual se define como la energía necesaria para aumentar en un grado la temperatura 

de un compuesto, y se expresa en  cal·mol-1·K-1 (Smith, 2003).  

 

La capacidad calórica (Cp) se puede medir bajo condiciones de presión constante 

o de volumen constante. La capacidad calórica a presión constante se expresa 

normalmente como una función polinómica  de la temperatura absoluta T :(Lide, 

1980). 

 

( ) ( )
2

5
263

)(

10
1010

T

d
TcTbaCp T

⋅
+⋅+⋅+=

−−            [3] 

 

Donde: 

:)(TCp  Capacidad calorífica a la temperatura T requerida. 

cba ,, y d  : Son constantes de la capacidad calorífica sus valores son particulares 

para cada compuesto.  

T : Temperatura absoluta expresada en Kelvin. 
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2.7.2. Entalpía de formación. 

 

La entalpía de formación de un compuesto se define como el calor liberado o 

absorbido a presión constante en una reacción hipotética para formar 1 mol del 

compuesto a partir de sus elementos (en su estado más estable) a condiciones 

estándar, 1 atm y 298K (Abrams, 2002). La entalpía de formación depende de la 

temperatura y de la presión. Para calcular el calor o entalpía de formación de una 

sustancia a cualquier otra temperatura, distinta de la estándar, se utiliza la 

siguiente ecuación (Lide, 1980; Perry, 1999): 

 

( ) ( ) ∫+∆=∆

T

K
KfTf CpdTHH

298
298

 [4] 

 

Donde: 

 
)298( KfH∆ : Entalpía estándar de formación a 298K . 

)(Tf
H∆  : Entalpía de formación a la temperatura absoluta T  .  

Cp : Capacidad calorífica del compuesto en estudio.  

 

Si se sustituye Cp de la ecuación [3] en la integral de la ecuación [4] y se integra, 

se tiene: 

 

( ) ( )
( ) ( )( )

( )( ) ( ) 







−⋅−−⋅

+−⋅+−+∆=∆

−

−

298

11
1029810

29810
2

1
298

5336

223

298

T
dTc

TbTaHH
KfTf

 [5] 

 

2.7.3. Entropía de formación. 

 

La entropía de formación de un compuesto se define como el cambio de entropía 

de una reacción hipotética que a partir de sus elementos (en su estado más estable) 

genera un mol del compuesto a condiciones estándar (1atm y 298K), se considera 
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que la entropía de los elementos en su estado más estable es cero (Brown, 1998). 

La entropía de formación depende de la temperatura y de la presión.  

Para calcular la entropía de formación de una sustancia a cualquier otra 

temperatura, distinta de la estándar, se utiliza la siguiente ecuación (Lide, 1980; 

Perry, 1999): 

 

( ) ( ) ∫ 







+=

T

K
KfTf dT

T

Cp
SS

298
298

 [6] 

 

Sustituyendo la ecuación [3] en la ecuación [6] e integrando, se tiene: 

 

( ) ( )
( )( )

( )( ) ( ) 







−⋅−−⋅

+−⋅+







⋅+=

−

−

22

5226

3

298

298

11
10

2

1
29810

2

1

29810
298

T
dTc

Tb
T

LnaSS
KfTf

 [7] 

 

Donde:  

)(TSf  : Entropía de formación a la temperatura T   

)298( KSf : Entropía de formación a K298 . 

Cp : Capacidad calorífica. 

dcba ,,, : Constantes de la capacidad calorífica para el compuesto en estudio.  

 

 

2.7.4. Energía libre de formación. 

 

La energía libre de formación, fG∆ , es el cambio de energía libre asociado con la 

formación de una sustancia a partir de sus elementos en condiciones estándar. 

(Brown, 1998; Lide, 1980). La energía libre de Gibbs de formación se define 

como: 

 

 
( ) ( ) ( )TfTfTf

STHG ∆−∆=∆  [8] 
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Donde: 

:
)(Tf

G∆ Energía libre de formación a la temperatura T. 

)(TfH∆ : Entalpía de formación a la temperatura T. 

:)(TfS∆  Entropía de formación a la temperatura T. 

:T Temperatura absoluta en Kelvin. 

 

2.7.5. Entalpía de reacción. 

 

Si se tiene una reacción representada por la siguiente expresión: 

 

nnnn PpPpPpRrRrRr ................. 22112211 ++→++  [9] 

 
Donde: 

1R , 2R  y nR :  Reactivos. 

1r , 2r  y nr : Coeficiente estequiométrico de los reactivos. 

1P , 2P  y nP :  Productos. 

1p , 2p  y np : Coeficiente estequiométrico de los productos. 

 

La Entalpía de la reacción [9] se define como la suma de las entalpías de 

formación de los productos menos la suma de las entalpías de formación de los 

reactantes, y se expresa mediante la ecuación [10] (Lide, 1980; Perry, 1999). 

 

∑∑ ∆⋅−∆⋅=∆
j

TRjj

i
TPiiTr HfrHfpH

)()()(
 

[10] 

 

Donde:  

)(TrH∆ : Es el calor de la reacción a la temperatura T de la reacción [9]. 

 PiHf∆ )(T : Calor de formación de los compuestos Pi  a la temperatura T . 

)(TRjH∆ : Calor de formación del compuesto Rj  a la temperatura T .  

pi  y rj  : Son los coeficientes estequiométricos de la reacción.  
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2.7.6. Entropía de reacción. 

 

La entropía de la reacción [9] se define como: 
 

∆ ∑∑ ⋅−⋅=
j

jj

i

iir RSfrPSfpS )()(  [11] 

 

Donde: 

rS∆ : La entropía de la reacción [9]. 

Sf(Pi) y Sf(Rj): Son las entropías de formación de los compuestos Pi  y Rj  

respectivamente (Lide, 1980; Perry, 1999). 

 

2.7.7. Espontaneidad y Energía Libre de las reacciones químicas.  

 

Un proceso espontáneo tiene un sentido característico, aun cuando la energía se 

conserva y esto puede depender en gran medida de la temperatura del sistema en 

estudio. 

Casi todas las reacciones y procesos químicos tienen una direccionalidad 

inherente, es decir, son espontáneos en un sentido y no espontáneos en el sentido 

inverso. La espontaneidad de un proceso esta relacionada con el trayecto que el 

sistema sigue del estado inicial al estado final (Brown, 1998). 

 

En un proceso reversible, el sistema puede ir en un sentido y otro entre estados a 

lo largo del mismo trayecto y en un proceso irreversible el sistema no puede 

regresar a su estado original a lo largo de la misma trayectoria. Se considera que 

todo proceso espontáneo es irreversible (Brown, 1998). 

 

Una reacción espontánea puede ser muy rápida o muy lenta, la termodinámica 

puede indicar cual es el sentido de una reacción pero no dice nada con respecto a 

la velocidad de la reacción para esto se considera la cinética química. 

 

Es importante destacar que el cambio de entalpía y entropía de un proceso esta 

ultima esta relacionada con la aleatoriedad o desorden cuanto mayor es el 
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desorden mayor es la entropía, donde la espontaneidad es controlada en este caso 

por la segunda ley de la termodinámica, esta ley establece la irreversibilidad de un 

proceso que conduce a la espontaneidad del mismo ( )0>∆ univS .Tanto la entalpía 

como la entropía son factores indispensables para conocer si una reacción es 

favorable o no, la combinación de estos parámetros termodinámicos da origen a la 

energía libre de Gibbs la cual se utiliza para conocer si una reacción química es 

espontánea o no. 

 

La energía libre de la reacción [9] se define como: 

 

∑∑ ∆⋅−∆⋅=∆
j

TRjj

i
TPiiTr GfrGfpG

)()()(
 [12] 

 

Donde: 

 )(TrG∆ : Es la energía libre de la reacción [9] a la temperatura T . 

PiGf∆ : Energías libre de los productos iP   y esta dado por la ecuación [13] 

RjGf∆ : Energía libre de los reactantes jR  y esta dado por la ecuación [14] 

ip  y jr : Coeficientes estequiométricos de los productos y reactivos 

respectivamente. 

 

)()()(

)()()(

TRjTRjTRj

TPiTPiTPi

SfTHfGf

SfTHfGf

⋅−∆=∆

⋅−∆=∆
 

[13] 

[14] 

 

La función )(TrG∆  permite establecer la espontaneidad de una reacción química. 

Cuando )(TrG∆ <0 la reacción es termodinámicamente espontánea; si )(TrG∆ >0, la 

reacción es no espontánea termodinámicamente (Lide, 1980; Perry, 1999). 

 

2.8. Equilibrio de las reacciones Químicas. 

 

La energía de Gibbs total (Gt) de un sistema cerrado a temperatura y presión 

constantes debe disminuir durante un proceso irreversible y la condición para el 
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equilibrio se alcanza cuando Gt logre su valor mínimo. En este estado de 

equilibrio, se tiene que:  

 

( ) 0, =PT

tdG  [15] 

.  

Por esto si una mezcla de especies químicas no se halla en equilibrio químico, 

cualquier reacción que ocurra a temperatura y presión constantes debe conducir a 

una disminución de la energía libre de Gibbs total del sistema; asi que es posible 

escribir para Gt como una función de la coordenada de reacción (ε) y buscar el 

valor de ε que minimiza Gt, o diferenciar la expresión e igualarla a cero y resolver 

para ε. Este último procedimiento casi siempre se usa para reacciones simples y 

conduce al método de las constantes de equilibrio (Smith, Van Ness, 2003). 

 

Mediante la expresión [15] y la ecuación [8] para una reacción química, se obtiene 

la expresión para la constante de equilibrio K (Smith, 1975): 

 

KRTG ln0
−=∆  [16] 

 

La constante de equilibrio es el valor numérico que se obtiene de la relación entre 

las concentraciones de productos y reactivos en el equilibrio de una reacción 

química (Brown, 1998). 

 

dDcCbBaA +↔+  [17] 

La constante de equilibrio K de la reacción [17] se puede obtener mediante la 

siguiente ecuación: 

αKKK p=  [18] 

Donde: 

b
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( ) ( )

( ) ( )
)( badc

tyb

tB

a

tA

d

tD

c
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p pK
pypy
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K +−+

==  
[20] 

b

B

a

A

d

D

c

C
y

yy

yy
K =  

[21] 

 

Sustituyendo [19], [20] y [21] en [18] se obtiene: 

 

y

badc

t KKpK α

)( +−+
=  [22] 

 

En estas ecuaciones: 

a, b, c, d: son los coeficientes estiquiométricos de los reactivos y productos de la 

reacción [17]. 

yA, yB, yC, yD: son las composiciones de los reactivos y productos en la reacción 

[17]. 

pt: es la presión total a la cual se encuentra el sistema. 

f’: fugacidad del componente puro (Smith, 1975). 

 

Si se asume que en una reacción en fase gaseosa, es válida la ley de los gases 

ideales, f’/pt=1 en todos los casos y Kα=1, entonces la ecuación [22] se 

transforma en (Smith, 1975): 

  

b

B

a

A

d

D

c

C
yy

badc

t
yy

yy
KKpK ====

+−+ )1(1 )(  
[23] 

 

La ecuación [23] permite la evaluación del cociente de composición Ky en 

términos de la constante del equilibrio K para reacciones en estado gaseoso. Este 

es un paso necesario hacia el cómputo de las conversiones en equilibrio a partir de 

los datos de la energía libre. Los pasos necesarios son: 1) Evaluar 0G∆ , 2) 

Determinar la constante de equilibrio K a partir de 0G∆  usando la ecuación [16], 

3) Obtener Ky y finalmente 4) Calcular la conversión a partir de Ky (Smith, 1975). 
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2.9.  Métodos de Contribuciones de Grupo. 

 

Las propiedades fisicoquímicas de las moléculas dependen de la estructura 

molecular. Las moléculas se pueden entender como constituidas por grupos, o 

grupos funcionales, y cada grupo está constituido por un conjunto específicos de 

átomos (Joback, 1984; Solomons, 1999). 

 

La Química Orgánica ha demostrado que estos grupos conservan sus propiedades 

sin importar el tipo de molécula al que pertenecen, e incluso conservan su 

integridad química sin importar el ambiente (moléculas o estructuras químicas) 

que rodea dicho grupo. Este principio empírico ha sido tomado por los métodos de 

contribuciones de grupo, que se fundamentan en que las propiedades de los 

compuestos son la suma de las propiedades individuales de los grupos que 

constituyen la molécula (Benson, 1976; Joback, 1984). En términos generales los 

métodos asumen que una propiedad P de interés, se puede expresar como: 

 

i

i

i pP ∑= α  [24] 

 

Donde: 

ip  : Es un valor numérico asociado al grupo funcional “i”. 

iα : Es el número de veces en que está repetido el grupo funcional “i”. El 

parámetro ip  constituye lo que se denomina contribución del grupo (Benson, 

1976; Lide, 1980). 

 

2.9.1. Método de Contribuciones de Grupo de Benson (1976). 

 

Benson en la década de los años 50, desarrolló un método de adición de grupo el 

cual se fundamenta en que cada grupo funcional posee una energía asociada, 

permitiendo así los cálculos de propiedades termodinámicas para moléculas 

complejas. Benson estimó la entalpía de formación  y la entropía a la temperatura 

de  298K para cada grupo representativo. Los coeficientes a , b , c  y d  de la 
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ecuación de la capacidad calorífica en función de la temperatura fueron estimados 

en un rango de temperatura que va de 300 a 1000 K. Todas estas propiedades 

están modeladas como una función lineal de la suma de contribuciones de grupo. 

El método del Benson contiene alrededor de 250 grupos y 40 correcciones para 

estructuras de anillos.  

 

Benson también estableció una metodología para calcular las propiedades 

termodinámicas de radicales libres. Para calcular las propiedades termodinámicas 

de un radical libre de tipo orgánico, se trata a esta molécula igual que una 

molécula neutra, es decir se deben descomponer los aportes de energía por grupos 

de átomos haciendo uso de estimaciones empíricas. La Tabla 1 muestra los 

valores para las propiedades entalpía de formación, entropía de formación y 

capacidad calorífica para diferentes temperaturas, de diferentes radicales libres de 

hidrocarburos.  

 

El método de Benson es uno de los mas precisos que existen, pero es complicado 

debido a que se requiere entender la nomenclatura usada por Benson para definir 

los grupos. En la Tabla 1 se presenta un listado con la nomenclatura usada por 

Benson para describir algunos grupos representativos; dicho listado facilita la 

compresión y aplicación del método de Benson en el cálculo de las propiedades 

termodinámicas de los radicales libres complejos, este método de contribuciones 

de grupo también es usado en el calculo de moléculas neutras, no obstante para el 

desarrollo del siguiente Trabajo Especial de grado, se utilizó sólo para la 

evaluación de las propiedades termodinámicas de los radicales libres, dado que no 

se conoce otro método mas sencillo para tal fin. La nomenclatura usada por 

Benson para la identificación de los grupos funcionales en radicales libres 

orgánicos se puede observar mediante algunos ejemplos (Benson, 1976): 

 

� 






−

•

2

))(( HCC : Un radical carbono unido a dos átomos de hidrogeno 

  ( 2CH• ), que a su vez esta unido a un átomo de carbono. 
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� 





−

•

3

))(( HCC : Un átomo de carbono unido a tres átomos de hidrógeno 

( 3CH ), que a su vez esta unido a un radical carbono ( C• ). 

 

� [ •
−CCB

]: Un átomo de carbono perteneciente a un anillo benceno unido a 

un radical carbono. 

 

� [ ))(( C-- AA

•
− ]: Un átomo de nitrógeno (llamado nitrógeno azino) unido a 

un carbono mediante un enlace simple, y éste a su vez está unido por un 

doble enlace a otro átomo de nitrógeno radical ( •
= -- ). 

 

2.9.2. Método de Contribuciones de Grupo del Perry´s Handbook. 

 

En el Manual del Ingeniero Químico de Perry 1999, se encuentra una tabla de 

contribuciones de grupo para estimar las propiedades termodinámicas de 

cualquier molécula. Esta tabla, que se ha incluido como Tabla 2 en el presente 

Trabajo Especial, es un resumen de varios trabajos realizados acerca de la 

estimación de propiedades termodinámicas de moléculas mediante el método de 

contribuciones de grupo. 

 

El método de adición de grupo desarrollado por Rihani y Doraiswamy reportados 

en el Manual de Perry, es sencillo y razonablemente preciso; en él se hace uso de 

los valores que aparecen en la Tabla 2 para determinar las constantes de la 

ecuación de la capacidad calorífica; la cual es un polinomio sencillo en función de 

la temperatura (Perry, 1999).  

 

Verma y Doraiswamy (1965) propusieron que a través de la sumatoria del calor 

formación asociada a cada grupo funcional presente en la Tabla 2 se obtiene la 

energía de formación de la molécula en estudio utilizando adecuadamente la 

ecuación [4] (Perry, 1999). 
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La energía libre de formación se puede calcular con base en los calores estándar y 

las entropías de formación o a partir de las compilaciones de referencias estándar. 

Los métodos de estimación no son muy precisos. Van Krevelen y Chermin (1951) 

sugirieron una ecuación sencilla: 

 

BTAG Tf
o

+=∆  [25] 

 

Donde A  y B se determinan en base a las contribuciones de grupo considerando 

la hipótesis que se haga del PC∆ , por ejemplo si durante la reacción permanece 

constante la capacidad calorífica y si la entalpía y la entropía de reacción no 

dependen de la temperatura se puede desarrollar la ecuación [25] que aparece en 

la tabla 2, en la que se tienen dos intervalos de temperatura: de 300 a 600 K y de 

600 a 1500 K. Al utilizar la ecuación [25] y los valores de la tabla 2, Tf
oG∆  se 

puede estimar con una precisión aproximada de ± 5 Kcal/mol (Perry, 1999). 

 

La Tabla 2 que se encuentra en el Perry’s Handbook es una síntesis de los trabajos 

de Rihani y Doraiswamy para la estimación de las constantes de la capacidad 

calorífica; Verma y Doraiswamy para la estimación del calor de formación y de 

Van Krevelen y Chermin para la estimación de la energía libre de formación, 

usando el método de contribuciones de grupo; por esta razón la mayoría de los 

investigadores recurren a esta tabla para la estimación de las propiedades 

termodinámicas de moléculas complejas, ya que es mucho mas sencillo de 

comprender que otros métodos mas precisos, como  el de Benson. 
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Tabla 1. Contribuciones de grupos para radicales libres y moléculas neutras del Método de 

Benson (1969). 
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Tabla 2. Contribuciones de grupos para moléculas neutras del Manual del Ingeniero Químico  

Perry(1999). 
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CAPÍTULO III 

MARCO METODOLÓGICO 

 

En este capítulo se presenta la metodología que se desarrolló con el fin de cumplir 

los objetivos planteados en el presente Trabajo Especial de Grado. 

 

3.1. Programa QBTherm® 

 

La herramienta que se utilizó para el desarrollo de este estudio, fue un programa 

computacional denominado QBTherm®, creado por Dr. Iván Machín, Tutor 

Industrial del presente Trabajo Especial de Grado. Este programa permite realizar 

los cálculos de propiedades termodinámicas de moléculas modelo de compuestos 

presentes en crudos pesados, extrapesados, residuales y sus radicales libres, y el 

mismo se basa en la aplicación del método de contribuciones de grupo. También 

permite calcular las propiedades termodinámicas para las reacciones químicas, en 

particular, el cambio de Energía Libre de Gibbs. Este programa posee actualmente 

una base de datos con las propiedades termodinámicas y características de más de 

560 compuestos orgánicos e inorgánicos.  

 

Las secuencias lógicas de cálculo se crearon en lenguaje Fortran, a las cuales se 

puede acceder mediante una interfase en Power Point. La base de datos ha sido 

ampliada progresivamente a medida que investigadores y tesistas han utilizado el 

programa como herramienta para cálculos termodinámicos. 

 

El programa QBTherm® ha sido modificado durante el desarrollo del presente 

Trabajo Especial de Grado con el fin de adaptarlo a las aplicaciones que se 

requirieron para lograr los objetivos planteados y mejorar su desempeño, así como 

ampliar su base de datos con las moléculas complejas que se estudiaron. 
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3.2. Procedimiento de cálculo de las propiedades termodinámicas. 

 

En esta sección se explican las bases termodinámicas del cálculo de las propiedades 

que se requirieron para el estudio de las 256 reacciones elementales de la red 

propuesta para el proceso AQC® y los procedimientos de cálculo a través del uso de 

la herramienta QBTherm® para agilizar los cálculos y almacenar de manera 

adecuada la información obtenida.  

 

3.2.1 Consideraciones para la simplificación del procedimiento de cálculo. 

 

La mayoría de las reacciones del modelo cinético desarrollado por Carvajal (2007) 

implican la ruptura de un enlace carbono-hidrogeno (C-H) con generación del 

radical orgánico y el radical hidrógeno atómico, o un fragmento ligeramente mayor 

que el radical hidrógeno atómico.  

Estas reacciones tienen la forma: 

 

)()()( gHsRsHR •• +→−  [26]
 

Donde: 

HR − : es un hidrocarburo complejo o pesado 
•R : es un radical libre de gran complejidad 
•H : es el radical libre hidrógeno.  

 

Obsérvese que los compuestos RH y R• son en fase sólida. Esto significa que los 

cálculos termodinámicos adquieren una gran complejidad respecto a los cálculos en 

fase gaseosa. Esto es debido a que den ser corregidos los valores en estado gaseoso 

para ser convertidos en estado líquido mediante el uso (o cálculo) de su calor de 

vaporización para luego convertirlos al estado sólido mediante el uso (o cálculo) de 

el calor de fusión. Estos parámetros (calor de fusión y vaporización) son de gran 
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complejidad, y debido al gran número de moléculas los cálculos son 

extremadamente complejos y poco prácticos de realizar en un tiempo razonable. 

 

En este tipo particular de reacciones es posible hacer una simplificación de los 

cálculos termodinámicos, sin esto, serían en extremo complejos. Esta aproximación 

asume que tanto las especies HR −  y •R  son muy parecidas en cuanto a su 

estructura y difieren  en apenas un hidrógeno o, a lo sumo, en un fragmento 

ligeramente mayor al hidrógeno radicalar (por ejemplo , , etc.). En 

otras palabras, el calor de reacción para 

3CH•
52 HC•

HR −  y •R en fase sólida es prácticamente 

igual a la fase gaseosa.  Por lo tanto, el calor de la reacción [26] es por definición 

igual a: 

 

)()()( sRHHsRHgHHH fffrs Δ−Δ+Δ=Δ ••

 [27] 

 

Pero, bajo la aproximación usada en este trabajo se puede expresar como: 

 

))(())(())(())(( gRHHgRHsRHHsRH ffff Δ−Δ≈Δ−Δ ••  [28]

 

Donde: 

rsHΔ : Entalpía de reacción [26]. 

))(( gHH f
•Δ : Entalpía de formación del radical hidrógeno en estado gaseoso. 

))(( sRH f
•Δ : Entalpía de formación del radical hidrocarburo en estado sólido. 

))(( sRHH fΔ : Entalpía de formación del hidrocarburo en estado sólido. 

 

Esto significa que es suficiente con calcular los sistemas en fase gaseosa sin 

necesidad de evaluar los calores de fusión y evaporación de RH  y •R , lo cual  se 

puede entender mejor observando la Figura 9, donde se muestra un ciclo 
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termodinámico para el proceso de la reacción [26], que permite demostrar la 

factibilidad de esta aproximación. 

La demostración  rgrs HH Δ≈Δ  permitió calcular las propiedades termodinámicas 

de las moléculas en estado gaseoso, ya que así se  evaluó de manera más rápida que 

si se consideraran las moléculas en estado sólido o líquido, porque estos estados 

físicos de las moléculas requerirían procedimientos de cálculo mucho más 

complejos, lo cual no es práctico para el propósito de estudiar 256 reacciones 

elementales. 

 
Figura 9. Demostración de que en sistemas donde se producen fragmentos radicales pequeños, la 

entalpía de reacción gaseosa es igual a la reacción en fase sólida. 

 

 

En la figura: 

cfHΔ : Entalpía de cambio de fase. 

rgHΔ : Entalpía de reacción en estado gaseoso. 

 

En las transformaciones isotérmicas reversibles, la variación de Entropía esta 

expresada por: 
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∫ ∫ ∫ ====Δ
T
QdQ

TT
dQdSSSist

1  
[29] 

 

Donde: 

sistSΔ : Cambio de Entropía del sistema en estudio 

dQ : Es el cambio calorífico del sistema 

Q : Es el calor absorbido o liberado por el sistema. 

 

El cambio de una fase a otra, por ejemplo de hielo a agua ( , 

puede realizarse de forma reversible y a temperatura constante. En estas 

condiciones se puede aplicar la ecuación [29]. Se asume también que los cambios 

de fase ocurren generalmente a presión constate. Puesto que en estas transiciones no 

se consume trabajo, salvo el que pueda realizarse contra la presión atmosférica, Q  

queda determinado por la entalpía del cambio de fase, y la entropía del sistema 

queda expresada como (Klotz, 1977): 

))(2)(2 ls OHOH ⇔

 

T
H

S cf
cf

Δ
=Δ  

[30] 

 

Con la expresión de entropía dada por la ecuación [21] y si se consideran las 

mismas aproximaciones (aplicadas para el cálculo de la entalpía), en el cálculo de la 

entropía de la reacción [26], la entropía esta dada por la siguiente ecuación: 

 

)(())()( sRHSsRSgHSS fffrs −+=Δ ••

 [31] 

 

Bajo la aproximación propuesta en el presente trabajo, se puede usar: 

 

))(())(())(())(( gRHSgRSsRHSsRS ffff −≈− ••  [32]

 

Donde: 
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rsSΔ : Entropía de reacción en el estado sólido. 

))(( gHS f
• : Entropía de formación del radical hidrógeno en estado gaseoso. 

))(( sRS f
• : Entropía de formación del radical hidrocarburo en estado sólido. 

))(( sRHS f : Entropía de formación del hidrocarburo en estado sólido. 

 

La ecuación [32] indica que se pueden calcular las propiedades termodinámicas de 

los sistemas en fase gaseosa sin necesidad de evaluar la entropía de fusión y 

evaporación de RH  y •R .  

 

3.2.2. Codificación de las moléculas que se encuentran en el modelo cinético del 

proceso AQC®. 

 

Las moléculas neutras y las de radicales libres en estudio, se nombraron usando la 

misma nomenclatura utilizada por Carvajal (2007) en su Trabajo Especial de Grado. 

Esta nomenclatura consiste en asignar las letras Ss, Ar, Rr y As a las 143 moléculas 

neutras pertenecientes a los grupos de hidrocarburos Saturados, Aromáticos, 

Resinas y Asfaltenos respectivamente, a cada una de estas moléculas se le asignará 

un número entero que representa la cantidad de moléculas perteneciente a cada 

grupo de hidrocarburos. 

 

Los radicales libres presentes en las 256 reacciones han sido designados por 

Carvajal (2007) como I, seguidos por un número entero. Existe un total de 143 

radicales libres, a los cuales se les asignó un código único para introducir sus datos 

en el programa. También se cuantificaron los carbonos e hidrógenos presentes en 

cada radical libre y la cantidad de heteroátomos, tales como oxígeno, azufre y 

nitrógeno. 

Se le asignó a cada molécula un código numérico único para poder identificarlas 

inequívocamente dentro del programa QBTherm®, como se puede observar en la 

Tabla Nº 3. 
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Tabla Nº 3: Identificación de las primeras moléculas neutras de cada grupo SARA. 

Código Nomenclatura C H N O S 

564 Ss1 41 76    

582 Ar1 32 54    

600 Rr1 66 68  1 2 

633 As1 115 106 2 2 4 

    

En la figura 10 se presentan las estructuras de las primeras moléculas de cada grupo 

de hidrocarburos SARA con sus respectivos nombres, como aparecen en la tabla Nº 

3. 
 

Figura 10. Estructura de las moléculas representativas de cada grupo de hidrocarburos SARA. 
 

 
 

3.2.3. Cálculos de propiedades termodinámicas. 

 

Realizar los cálculos termodinámicos para un total de 280 moléculas neutras y 

radicales libres, así como también la evaluación de la Energía Libre de Gibbs para 
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256 reacciones elementales, requirió de un largo trabajo que se facilitó con el uso 

del programa QBTherm®. A continuación se describe la estrategia que se aplico 

para realizar estos cálculos con la ayuda del programa. 

 

Por las razones antes expuestas, para la determinación de las propiedades 

termodinámicas de una molécula, como entalpía estándar de formación ( ), 

energía libre estándar de formación ( ) y la capacidad calorífica, se consideró 

que la molécula en estudio está en el estado de gas ideal. 

o
fHΔ

0
fGΔ

 

3.2.3.1. Propiedades termodinámicas de las  moléculas neutras 

 

El método de contribuciones de grupos que se encuentra en el Manual del Ingeniero 

Químico de Perry (1999), es el usado por el programa TERMOG2/FORTRAN (que 

se encuentra en QBTherm®), para los cálculos termodinámicos de las moléculas 

neutras.  

En el caso de las moléculas neutras de cada uno de los grupos de hidrocarburos 

SARA, el cálculo termodinámico a través del programa QBTherm®, se llevó a cabo 

de la siguiente forma: 

 

1. Se introdujo la fórmula molecular del compuesto en estudio en el programa 

QBTherm®. En la figura 11 se muestra la interfase del programa para el uso del 

método de contribuciones de grupo de Rihani-Doraiswamy  presente en el 

Manual del Ingeniero Químico de Perry  y los pasos a seguir. 

 

2. Se identificaron los grupos funcionales de cada molécula así como la cantidad 

de veces que aparece dicho grupo en la molécula; se puede observar un ejemplo 

en la figura 12.  
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Figura 11. Interfase para usar el método de contribuciones de grupos del Manual del Ingeniero 

Químico Perry en el programa QBTherm® 

 

 

3. La cantidad de cada uno de los grupos funcionales identificados para la 

molécula en el paso 2, se incluyeron en el programa mediante la tabla contenida 

en CODIGOSF.PPT, que se visualizan en la figura 13. 

 

Figura 12. Ejemplo de la identificación de grupos funcionales de una molécula. 
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4. Si estos grupos no han sido correctamente elegidos, el programa da una señal  

de error, ya que la cantidad de cada uno de los elementos químicos que 

contenga la molécula en la fórmula condensada debe ser igual a la de cada uno 

de estos elementos colocados en los grupos funcionales que se encuentran en el 

programa QBTherm®. 

 

Figura 13. Identificación de los grupos que conforman la molécula en estudio, mediante el programa 

QBTherm®. 

 

 

5. Después de contabilizar los grupos funcionales que conforman la molécula, el 

programa QBTherm® calcula las propiedades termodinámicas: capacidad 

calorífica usando la ecuación [3]; entalpía de formación según la ecuación [4]  y 

los valores de la energía libre de formación asociada a cada grupo funcional que 

se encuentran en la tabla Nº 2 del marco teórico del presente trabajo, la entropía 

de formación se obtuvo de la ecuación [8] y los resultados de las propiedades 

termodinámicas de las moléculas neutras en estudio se almacenaron 
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automáticamente en el archivo BASE1DAT.TXT. Los resultados obtenidos se 

observan en el programa como se muestra en la figura 14. 

 

Figura 14. Interfase visual que muestra los resultados obtenidos para las propiedades 

termodinámicas. 

 

 

3.2.3.2. Desarrollo de un método que combina los métodos de contribuciones de 

grupo para moléculas neutras y el de Benson para radicales libres. 

 

Con el objetivo de agilizar los cálculos de las propiedades termodinámicas de los 

radicales, se creó un método que permitiera combinar las ventajas del método que 

se encuentra en el Manual del Ingeniero Químico y las del método de Benson. El 

método de Benson es el único que se conoce para el calculo de propiedades de 

radicales libres, sin embargo, su aplicación es mas complicada que el método de 
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contribuciones de grupo que se encuentra en el Manual del Ingeniero Químico de 

Perry; como ambos métodos se basan en el mismo principio de contribuciones de 

grupo, se puede hacer una combinación de manera de calcular las propiedades de 

los grupos que se encuentran en la parte neutra de la molécula usando las 

propiedades tabuladas en método de contribuciones de grupo del Manual del 

Ingeniero Químico de Perry (Tabla Nº2); la parte radicalar de la molécula se puede 

calcular usando las tablas de propiedades del método de Benson para radicales 

libres (Tabla Nº 1). 

 

Este método combinado, se desarrolló en el programa QBTherm®, y se probó 

comparando con datos termodinámicos de radicales orgánicos conocidos y 

utilizando un programa de química computacional basado en mecánica cuántica 

denominado ALQUEMY2000 (Método PM3). 

 

Los resultados obtenidos de las comparaciones entre los datos tabulados de una 

molécula conocida y los de la misma molécula calculados con el nuevo método 

combinado arrojaron una desviación de aproximadamente 10 %, lo que permite 

establecer el método combinado como metodología para el cálculo de las 

propiedades termodinámicas de los radicales orgánicos.  

 

 3.2.3.3. Propiedades termodinámicas de radicales libres. 

 

Para los radicales libres, se utilizó el método de contribuciones de grupo de Benson 

(Tabla 1) conjuntamente con los datos de la tabla que se encuentra en el Manual de 

Ingeniero Químico de Perry (Tabla 2); esta metodología se explicó más 

detalladamente en la sección anterior. Se creó en el programa QBtherm® una base 

de datos para facilitar el cálculo de dichos radicales.  
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Figura 15. Identificación de los grupos que conforman el segmento radicalar de la molécula  en 

estudio, mediante el programa QBTherm®. 

 

 

En la figura 15 se observa la nomenclatura usada por Benson para describir los 

grupos representativos en un radical libre, en la columna estructura del radical se 

observa dicha nomenclatura expresada como una estructura química que permite 

entenderla mejor, usando recuadros en color rojo para señalar la parte perteneciente 

al radical de la molécula; la siguiente columna permite la introducción de la 

cantidad de grupos funcionales radicales de cada tipo que se encuentran en la 

molécula en estudio, lo cual se hace mediante el hipervínculo que lleva a los grupos 

funcionales de Benson para el programa QBTherm®. 

 

3.2.3.3. Almacenar los datos de  las moléculas neutras y radicales libres en la 

base de datos. 

 

Se almacenaron en una hoja de Excel los datos de las moléculas anteriormente 

estudiadas junto con el código correspondiente, su fórmula molecular condensada, y 

estado físico como se visualiza en la tabla 4. 
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Tabla 4. Incorporación de los datos de la molécula neutras y radicalares en la hoja de Excel del 

programa   QBTherm®. 

Código 
Formula  

Condesada 
Estructura Nombre IUPAC Nombre Común REF 

564 C41H76(G) Si 
Ss1 IDEM QB_Therm1

589 C31H46(G) Si 
Ar8 IDEM QB_Therm1 

615 C32H30S(G) Si 
Rr16 IDEM QB_Therm1 

638 C32H24S(G) Si 
As6 IDEM QB_Therm1 

734 ·C32H31OS Si I34 IDEM QB_Therm1 
 

 

Para almacenar de forma completa toda la información referente a las moléculas 

orgánicas estudiadas en este Trabajo especial de Grado, se requiere la estructura de 

la molécula, la cual se dibuja usando el programa CHEMWIND®, y se agrega a un 

documento Word en el que se encuentran almacenadas estas estructuras, ordenadas 

en orden alfabético y que también poseen la información acerca de su código 

correspondiente, fórmula condensada y el nombre dado como se puede observar en 

la figura 16. 

 

Figura 16. Estructura de cada  moléculas neutras y radicales estudiadas con el programa   

QBTherm®. 

  
CODIGO FORMULA NOMBRE  REF. 
740 ·C3H7  (G) I40  

 
      * 

CODIGO FORMULA NOMBRE  REF. 
577 C18H26 Ss14  
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3.2.3.4. Determinación de los cambios de Energía Libre de las reacciones en 

estudio. 

 

Conocidas  las propiedades termodinámicas de cada  uno de los componentes, que 

participan en las diversas reacciones que conforman la red preliminar propuesta, se 

procede a la determinación de los cambios termodinámicos asociados a cada una de 

las 256 reacciones que se estudiaron en la presente Trabajo de Grado.  

 

Se  calcularon los cambios de  las propiedades termodinámicas de las reacciones,  a 

través de los cálculos de la entalpía de reacción (ΔHr), entropía de reacción (ΔSr),  y 

la Energía Libre de Gibbs (ΔGr), mediante el uso de las ecuaciones [10], [11] y [12] 

respectivamente las cuales se encuentran en le marco teórico de este Trabajo 

Especial de Grado. El cálculo de la energía libre de reacción permitió identificar la 

espontaneidad o no espontaneidad de cada una de dichas reacciones. La temperatura 

usada en los cálculos es 430°C, ya que es la temperatura  a la cual se lleva  a cabo el 

proceso de Aquaconversion®. 

 

3.3. Análisis de las reacciones que resulten ser no espontáneas.  

 

Para las 256  reacciones elementales que se estudiaron, se tomaron en consideración 

aquellas que resultaron ser no espontáneas, y se dividieron en dos grupos, el grupo 

A esta conformada por reacciones que poseen una molécula neutra en los reactantes 

y que originan dos radicales; y las reacciones del grupo B, que están conformadas 

por reacciones donde una molécula radical reacciona para obtener como productos 

una molécula neutra mas otro radical, para las cuales se propusieron nuevas 

rupturas de enlaces de las moléculas de dichas reacciones. A los grupos A y B se les 

aplicó una metodología que permitió nuevas rupturas de moléculas para formar 
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nuevas reacciones, se tomaron reacciones de manera aleatoria que representara cada 

grupo tanto, del A como del B, para los Saturados, Aromáticos, Resinas y 

Asfaltenos y se estudió su espontaneidad; calculando para ello sus propiedades 

termodinámicas como entropía, entalpía y capacidad calorífica. Se finalizó con el 

cálculo del  ∆Hr, ∆Sr  y el cambio de Energía Libre de Gibbs (∆Gr), para estudiar 

factibilidad termodinámica de las nuevas reacciones. Sin embargo, este estudio no 

fue llevado a cabo para todas las reacciones no espontáneas resultantes ya que el 

número de ellas requiere de un trabajo muy extenso como se verá en el Capitulo IV 

del presente Trabajo Especial de Grado. 

 

3.4. Depuración de la red de reacciones propuesta como mecanismo del 

proceso AQC®
. 

 

Después de haber realizado los cálculos termodinámicos para cada una de las 

reacciones y conocida la factibilidad termodinámica de las mismas, se propuso la 

red de reacciones, que contiene sólo las reacciones espontáneas. Se expone la 

propuesta mediante tablas, donde se reportan los datos de entropía, entalpía y 

cambio de energía libre para cada reacción, este mecanismo simplificado se puede 

observar en la sección de los apéndices, presentes en este Trabajo Especial de 

Grado. 

 

3.5. Conversión máxima posible del proceso AQC® mediante la red de 

reacciones planteada. 

 

Para el cálculo de la conversión máxima se procedió a plantear una reacción global 

ideal, la cual esta conformada por las propiedades termodinámicas de cada uno de 

las moléculas que se encuentran como reactantes  y como productos finales de la 

familia de hidrocarburos pertenecientes al grupo SARA y otros productos como H2, 

 52



 
 
 
 
CAPÍTULO III                                                                                                     Marco  Metodológico 

H2S, CO, entre otros, del mecanismo de reacción de AQC® propuesto por Carvajal 

(2007). La ecuación global se balanceó estequiométricamente. Por ejemplo, para el 

caso del cálculo del calor de reacción, se sumaron todas las entalpías de formación 

de las moléculas asociadas con el reactante (moléculas representativas de la carga 

del proceso de AQC®), y luego, se sumaron los calores de formación de las 

moléculas neutras de los productos del proceso de AQC®. Finalmente, se restan 

estos dos valores (productos menos reactantes) para obtener el calor de reacción del 

proceso hipotético ideal neto del proceso de AQC® (bajo una aproximación térmica 

o tipo visbreaking). Este procedimiento se repite con las entropías de formación. 

Con el calor de reacción y entropía de reacción se calcula la Energía Libre de Gibbs 

de la reacción, con esto se calculo la constante de equilibrio a partir de la 

ecuación [16] (Capitulo II de este trabajo). 

)(Keq

 

A continuación se presenta en la figura 17 un flujograma que resume la 

metodología utilizada para el logro de los objetivos planteados en esta Tesis de 

Grado. Teoría 
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Figura Nº 17: Flujograma de la Metodología a seguir en el presente Trabajo Especial. 
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CAPITULO IV 

ANÁLISIS DE RESULTADOS 

 

En este capítulo se presentan y analizan los resultados obtenidos del estudio 

termodinámico realizado a la red de reacciones propuesta como mecanismo del 

proceso AQC®; estos resultados se exponen en tablas y están divididos en 8 

secciones que se presentan a continuación. En las primeras secciones que van 

desde la 4.1 a la 4.4, se encuentran el análisis de las propiedades termodinámicas 

de Saturados, Aromáticos, Resinas y Asfaltenos respectivamente; en la 4.5 y 4.6 

se analizan las reacciones espontáneas y las no espontáneas, lo que conlleva a la 

depuración del mecanismo del proceso AQC® en la sección 4.7 y se estudia su 

conversión máxima en la sección 4.8. 

 

4.1. Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas  

de compuestos saturados. 

 

Como se explicó en el Capitulo III, las propiedades termodinámicas de las todas 

las moléculas neutras fueron calculadas utilizando el método de contribuciones de 

grupo, específicamente el que se encuentra en el Manual del Ingeniero Químico 

de Perry (1999) y utilizando la herramienta computacional QBTherm®. En la tabla 

Nº5 se exponen los resultados obtenidos y de entalpía, entropía y Energía libre de 

Gibbs a 430°C, y de las reacciones que involucran moléculas de tipo saturadas. 

 
TablaNº5: Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas Saturadas. 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

1 Ss1=I1+I2 73,84 64,8 28,0 

2 I2=Ss2+H 40,1 15,9 29,5 

3 I1+H=Ss3 -95,65 -43,0 -64,79 

4 H+H=H2 -105,64 -26,73 -86,84 

5 Ss1=I3+CH3 80,21 39,62 52,35 
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TablaNº5 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

6 I3+H=Ss4 -92,88 -28,79 -72,63 

7 CH3+H=CH4 -105,36 -32,24 -82,69 

8 Ss5=I1+I4 73,82 64,45 28,50 

9 I4=Ss6+H 40,43 31,66 18,17 

10 Ss5=I5+CH3 80,20 39,60 52,36 

11 I5+H=Ss7 -51,53 -28,79 -31,29 

12 Ss3=I6 68,96 65,99 22,56 

13 I6+H=I7 -95,67 -75,10 -42,86 

14 I7=Ss8+H 42,43 30,44 21,03 

15 Ss8=I8 74,21 82,01 16,54 

16 I8+H=I9 -88,15 -57,16 -47,96 

17 I9=Ss9+H 34,92 12,49 26,14 

18 Ss9=I10 72,32 63,18 27,90 

19 I10+H=I11 -92,88 -59,99 -50,69 

20 I11=Ss10+H 37,92 271,11 -152,71 

21 Ss10=I12+I13 73,83 64,46 28,50 

22 I12+H=Ss12 -95,66 -43,90 -64,80 

23 I13+H=Ss11 -95,66 113,83 -175,70 

24 Ss3=I14+H 90,20 11,59 82,05 

25 I14=Ss13+H 43,96 82,42 -13,99 

26 Ss13=I15+H 68,95 19,35 55,35 

27 I15=Ss14+H 69,36 83,50 10,65 

28 Ss14=I16+H 48,92 59,89 6,81 
 

Al observar las Energías Libres de Gibbs de cada reacción se tiene que sólo 14 de 

las 28 reacciones consideradas resultaron ser espontáneas a la temperatura de 

430ºC, es decir, que el 50% de las reacciones que involucran moléculas saturadas 

son espontáneas (Gráfico Nº 1).  
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Este resultado se debe a que las reacciones planteadas son simples y no 

involucran mas de dos reactivos o dos productos, lo que no sucede en la realidad; 

es decir, que pueden existir reacciones con formación de mas de dos productos y 

reacciones con mas de dos reactivos. Esta hipótesis corresponde al hecho de que 

varias de las reacciones planteadas son de craqueo de moléculas y se sabe que 

dichas reacciones son espontáneas de acuerdo con los datos experimentales de 

otros investigadores (Poutsma, 1990), y sin embargo el estudio termodinámico 

realizado muestra que no son espontáneas, como en el caso de las reacciones 1 y 8 

(tabla Nº 5), debido a que es necesario que exista un radical de tamaño pequeño, 

ya sea •H  o  que promueva la ruptura de las moléculas, y dar origen a 

reacciones de craqueo espontáneas. 

•
3CH

 

Reacciones con Saturados

50%

14
reacciones

50%

14
reacciones

%Espontáneas %No Espontáneas

 
Gráfico Nº 1: Porcentaje de reacciones espontáneas que involucran saturados. 

 

4.2. Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas 

Aromáticas. 

 

En la tabla Nº 6 se presentan las propiedades termodinámicas calculadas para las 

reacciones que involucran moléculas aromáticas. En este caso, las reacciones 

espontáneas corresponden a las de formación de moléculas neutras a partir de 

radicales libres de tamaño similar y que difieren sólo en un hidrógeno. 
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Tabla Nº6: Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas Aromáticas. 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

29 I16=Ar14+H 33,54 -32,03 56,07 

30 Ar14=I17+H 75,39 10,82 67,78 

31 I17=Ar15+H 41,36 99,73 -28,76 

32 Ar15=I18+H 76,22 21,30 61,25 

33 I18=Ar16+H 46,03 2,07 44,57 

34 Ar16=I19+H 77,48 21,08 62,65 

35 I19=Ar17+H 54,37 31,21 32,43 

36 Ar17=I20+H 67,45 -114.86 148,22 

37 I20=Ar18+H 45,61 167,47 -72,14 

38 Ar1=I21+I22 58,60 59,73 16,61 

39 I22=Ss15+H 40,42 15,59 29,45 

40 I21+H=Ar2 -81,54 -39,41 -53,83 

41 Ar2=I23+H 77,57 21,11 62,73 

42 I23=Ar3+H 54,27 31,18 32,34 

43 Ar3=I24+H 76,82 10,65 69,34 

44 I24=Ar4+H 30,34 70,98 -19,57 

45 Ar4=I25+H 88,01 -84,21 147,23 

46 I25=Ar5+H 49,97 112,79 -29,34 

47 Ar5=I26+H 71,63 -36,10 97,02 

48 I26=Ar6+H 34,15 11,69 25,93 

49 Ar7=I21+I27 58,90 59,79 16,86 

50 I27=Ss16+H 40,41 15,59 29,45 

51 Ar8=I28+I29 71,43 63,93 26,48 

52 I29=Ss17+H 40,41 15,59 29,45 

53 I28+H=Ar9 -94,02 -43,53 -63,41 

54 Ar9=I30+H 77,05 20,99 62,29 

55 I30=Ar10+H 54,78 31,29 32,78 

56 Ar10=I31+H 75,42 10,61 67,96 
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Tabla Nº6 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

57 I31=Ar11+H 28,64 61,92 -14,90 

58 Ar12=I28+I27 71,39 63,91 26,45 

59 Ar13=I32+I33 77,05 53,71 39,29 

60 I33=Ss18+H 40,41 15,59 29,45 

61 I32+H=Ar11 -99,51 -33,29 -76,10 

 

Se puede observar en estos resultados que los valores de las energías libres de 8  

de las reacciones de compuestos Aromáticos son negativos, es decir, que de un 

total de 33 reacciones de este tipo, sólo el 24% son espontáneas según los criterios 

termodinámicos, como se puede observar en el gráfico Nº 2. 

 

Reacciones con Aromáticos

24%

8 reacciones

76%

25 reacciones

%Espontáneas %No Espontáneas
 

Gráfico Nº 2: Porcentaje de reacciones espontáneas que involucran aromáticos. 

 

Al igual que los casos de reacciones de moléculas de tipo Saturadas, en este caso, 

las reacciones de craqueo de moléculas, resultaron ser no espontáneas, y en las 

reacciones subsiguientes, donde intervienen los productos formados en esa 

reacción anterior; como en el caso de la reacción 32 y las reacciones derivadas de 

ésta: 33, 34, 35 y 36 (Apéndice B) también son no espontáneas. Nuevamente se 

atribuye este comportamiento a que los valores termodinámicos obtenidos a través 

del método de Benson (1976) para radicales libres difieren de los obtenidos a 
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través del método que se encuentra en el Manual del Ingeniero Químico de Perry 

(1999) para moléculas neutras; pero también a que estas reacciones que poseen 

solamente un reactivo, lo cual no describe de manera correcta lo que sucede en 

realidad en el proceso. (Poutsma, 1990). 

 

4.3. Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas 

Resinas. 

 

En la tabla Nº7 se presentan los valores de propiedades termodinámicas obtenidos 

para las reacciones con Resinas. Puede observarse nuevamente una tendencia que 

indica que las reacciones de craqueo de las moléculas resultan ser no espontáneas, 

como en el caso específico de las reacciones 62, 79, 97 y 106, en las cuales una 

molécula neutra se descompone en dos radicales, sin embargo, en las reacciones 

100 y 114 ocurre el mismo proceso pero son espontáneas según los valores de 

Energía Libre de Gibbs obtenidos; esto se debe a que la entropía es relativamente 

grande, lo que hace que el término rSTΔ−  de la ecuación [8] sea más grande y 

determina así la espontaneidad de las reacciones. 

 
Tabla Nº7: Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran Resinas. 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

62 Rr1=I34+I35 68,82 61,62 25,49 

63 I34+H=Rr2 -80,54 -39,19 -52,98 

64 I35+H=Rr3 -102,57 -27.72 -83,08 

65 Rr2=I36+I37 44,85 54,10 6,82 

66 I36+H=Rr4 -80,97 -39,28 -53,35 

67 Rr4=I38+H 77,00 20,98 62,25 

68 I38=Rr5+H 54,85 31,31 32,83 

69 Rr5=I39+H 76,25 10,52 68,85 

70 I39=Rr6+H 27,12 58,39 -13,94 

71 I37+H=C1 -81,82 -38,25 -54,92 
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Tabla Nº7 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

72 C1=I40+I41 75,16 66,25 28,57 

73 I41=CO+CH3 18,84 22,08 3,31 

74 I40+H=C3H8 -110,02 -23,88 -93,23 

75 Rr3=I42+H 87,01 2,49 85,26 

76 I42=Rr7+H 53,94 34,10 29,96 

77 Rr7=I43+H 77,16 7,73 71,72 

78 I43=Rr8+H 26,90 64,80 -18,66 

79 Rr8=I44+I45 60,34 57,11 20,18 

80 I44+H=Rr9 -82,57 -36,64 -56,80 

81 I45+H=C5H12 -95,34 57,80 -135,98 

82 Rr1=I46+I47 70,24 58,94 28,80 

83 I46+H=Rr10 -87,22 -26,21 -68,79 

84 I47+H=Rr11 -92,84 -41,63 -63,57 

85 Rr11=I37+I48 44,16 52,30 7,39 

86 I48+H=Rr12 -80,27 -37,48 -53,92 

87 Rr12=I49+H 76,30 19,18 62,82 

88 I49=Rr13+H 55,54 33,11 32,26 

89 Rr13=I50+H 75,56 8,72 69,42 

90 I50=Rr14+H 28,52 63,81 -16,35 

91 Rr10=I51+H 81,83 10,59 74,39 

92 I51=Rr15+H 55,81 33,17 32,49 

93 Rr15=I52+H 75,28 8,66 69,19 

94 I52=Rr16+H 28,79 63,87 -16,12 

95 Rr16=I53+I45 58,46 58,04 17,65 

96 I53+H=Rr17 -80,69 -37,57 -54,27 

97 Rr18=I54+I55 278,99 40,84 250,28 

98 I55+H=Rr19 -319,85 -55,80 -280,62 

99 I54+H=Rr20 -69,56 93,81 -135,53 
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Tabla Nº7 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

100 Rr19=I37+I56 37,11 66,46 -9,62 

101 I56+H=Rr21 -80,36 -68,71 -32,05 

102 Rr21=I57+H 76,39 50,41 40,95 

103 I57=Rr22+H 55,45 1,89 54,12 

104 Rr22=I58+H 74,76 40,03 46,62 

105 I58=Rr23+H 29,31 32,51 6,45 

106 Rr20=I59+I60 43,01 18,21 30,21 

107 I59+H=Rr24 -81,92 -42,95 -51,72 

108 Rr24=I61+H 77,90 29,18 57,38 

109 I61=Rr25+H 54,14 23,15 37,87 

110 I60+H=SH1 -79,94 4,76 -83,29 

111 SH1=I62+SH 65.79 16,07 54,48 

112 I62+H=C4H10 -96,34 -44,06 -65,36 

113 SH+H=H2S -92,14 -28,76 -71,92 

114 Rr26=I55+I63 296,79 431,65 -6,72 

115 I63+H=Rr27 -80,42 -12,04 -71,95 

116 Rr27=I64+I60 42,14 18,40 29,20 

117 I64+H=Rr28 -81,04 -43,14 -50,71 

118 Rr28=I65+H 77,07 27,95 57,41 

119 I65=Rr29+H 52,98 94,93 -13,77 

120 Rr30=I62+I66 -104,16 218,15 -257,55 

121 I66+H=Rr31 -93,57 -74,64 -41,08 

122 Rr31=I37+I67 44,89 85,32 -15,11 

123 I67+H=Rr32 -80,99 -70,49 -31,43 

124 Rr32=I68+H 77,02 48,70 42,77 

125 I68=Rr33+H 54,82 3,59 52,31 
 

De las reacciones que involucraron a la fracción Resinas, 48% resultaron ser 

espontáneas, es decir, 31 del total de 64 reacciones planteadas para este tipo en el 

mecanismo del proceso AQC®, como se observa en el gráfico Nº 3, lo cual sigue 
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la tendencia que se ha observado también en las reacciones con saturados y 

aromáticos (gráficas Nº1 y Nº 2), en las que no mas del 50 % de las reacciones 

son espontáneas. 

 

Reacciones con Resinas

48%

31 reacciones

52%

33 reacciones

%Espontáneas %No Espontáneas
 

Gráfico Nº 3: Porcentaje de reacciones espontáneas que involucran Resinas. 

 

4.4. Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran 

Asfaltenos. 

 

En esta sección se presentan los resultados termodinámicos obtenidos para las 

reacciones que involucran asfaltenos y se muestran a continuación en la tabla Nº8. 

 
Tabla Nº8: Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran Asfaltenos. 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

126 As1=I69+I70 50,38 -18,25 63,21 

127 I69+H=As2 -79,41 -37,93 -52,75 

128 I70+H=As3 -69,60 -10,00 -62,57 

129 As3=I71+I72 68,06 45,61 35,99 

130 I72+H=As4 -93,53 -74,64 -41,05 

131 I71+H=As5 -93,05 248,77 -267,97 

132 As2=I73+I74 72,70 61,39 29,53 
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Tabla Nº8 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

133 I73+H=As6 -93,69 -43,46 -63,14 

134 As6=I75+H 87,65 30,49 66,21 

135 I75=As7+H 16,67 94,52 -49,79 

136 I74+H=C2 -95,24 -43,80 -64,44 

137 C2=I41+I62 61,94 103,34 -10,73 

138 As4=I60+I76 51,60 56,59 11,81 

139 I76+H=As8 -91,05 -75,52 -37,96 

140 As8=I77+H 91,09 59,60 49,18 

141 I77=As9+H 40,19 -5,85 44,30 

142 As5=I78+I79 51,74 47,55 18,30 

143 I78+H=As10 -92,98 -76,83 -38,96 

140 As8=I77+H 91,09 59,60 49,18 

144 As10=I80 53,99 98,86 -15,53 

145 I80+H=I81 -92,44 -31,00 -70,64 

146 I81=I82+CO 16,62 28,99 -3,77 

147 I82+H=As11 -93,74 -74,68 -41,23 

148 As11=I83+H 90,38 57,80 49,74 

149 I83=As12+H 40,89 -7,28 46,00 

150 I79+H=SH2 -79,88 4,77 -83,24 

151 SH2=I45+SH 5,88 16,14 -5,47 

152 As13=I84+I85 67,66 8,05 61,99 

153 I84+H=As14 -93,12 -43,33 -62,64 

154 I85+H=As15 -90,80 -42,83 -60,69 

155 As15=I86+I87 68,40 47,04 35,32 

156 I86+H=As16 -93,99 -74,26 -41,78 

157 I87+H=As17 -93,47 -74,63 -41,00 

158 As14=I88 58,78 123,09 -27.77 

159 I88+H=I89 -92,89 -59,99 -50,70 
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Tabla Nº8 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

160 I89=I90+CO 9,36 -5,20 13,02 

161 I90+H=As18 -91,61 -43,78 -60,83 

162 As18=I91+H 88,83 28,67 68,67 

163 I91=As19+H 42,88 28,32 22,97 

164 As19=I92+I93 -186,25 64,26 -231,44 

165 I93+H=C6H14 -105,68 -53,31 -68,19 

166 I92+H=As20 -93,87 -43,50 -63,28 

167 As16=I79+I94 54,59 69,93 5,42 

168 I94+H=As21 -93,36 -74,60 -40,90 

169 As21=I95 54,36 96,64 -13,58 

170 I95+H=I96 -92,87 -28,79 -72,63 

171 I96=I97+CO 16,02 27,21 -3,11 

172 I97+H=As22 -93,68 -74,67 -41,17 

173 As22=I98+H 90,90 59,56 49,02 

174 I98=As23+H 40,92 -11,63 49,10 

175 As17=I99+H 91,91 26,68 73.15 

176 I99=As24+H 39,82 28,93 19,47 

177 As24=I100+I93 72,57 94.91 5,83 

178 I100+H=As25 -94,30 -77,04 -40,13 

179 As26=I101+I102 63,72 12,35 55,04 

180 I101+H=As27 -92,77 -45,57 -60,72 

181 I102+H=As28 -90,45 -42,75 -60,38 

182 As28=I103+I104 412,34 56,39 372,69 

183 I103+H=As29 -93,11 -74,53 -40,69 

184 I104+H=As30 -92,27 -74,44 -39,92 

185 As27=I105+I74 72,73 65,76 26,49 

186 I105+H=As31 -93,70 -43,47 -63,14 

187 As31=I106+H 90,70 25,71 72,62 
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Tabla Nº8 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

188 I106=As32+H 39,13 94,52 -27,33 

189 As29=I79+I107 54,77 40,44 26,32 

190 I107+H=As33 -93,47 -74.62 -41,00 

191 As33=I108 55,09 126,13 -33,58 

192 I108+H=I109 -92,88 -28,79 -72,64 

193 I109=I110+CO 16,26 -2,35 17,90 

194 I110+H=As34 -93,77 -74,69 -41,25 

195 As34=I111+H 90,99 59,58 49,09 

196 I111=As35+H 40,85 -7,29 45,98 

197 As30=I112+H 89,92 57,12 49,76 

198 I112=As36+H 46,74 -19,59 60,51 

199 As36=I113+I93 71,26 95,10 4,39 

200 I113+H=As37 -93,55 -74,64 -41,06 

201 As26=I114+I115 63,28 10,23 56,09 

202 I114+H=As38 -90,37 -39,64 -62,50 

203 I115+H=As39 -90.57 -42,78 -60,49 

204 As39=I116+I104 67,34 46,89 34,37 

205 I116+H=As40 -93,19 -74,57 -40,77 

206 As38=I74+I117 71,33 59,36 29,59 

207 I117+H=As41 -93,59 -43,44 -63,05 

208 As41=I118+H 90,80 28,34 70,88 

209 I118=As42+H 39,25 94,55 -27,24 

210 As40=I119+I79 54,63 49,89 19,55 

211 I119+H=As43 -93,59 -74,65 -41,10 

212 As43=I120 54,59 96,68 -13,39 

213 I120+H=I121 -92,87 -28,79 -72,63 

214 I121=I122+CO 16,035 27,22 -3,10 

215 I122+H=As44 -93,91 -74,72 -41,37 
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Tabla Nº8 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

216 As44=I123+H 91,13 59,61 49,21 

217 I123=As45+H 39,94 -7,39 45,13 

218 As46=I124+I125 66,59 89,25 3,84 

219 I124+H=As47 -93,28 -74,58 -40,84 

220 I125+H=As48 -89,98 -42,65 -59,99 

221 As48=I126+I127 68,95 53,07 31,64 

222 I126+H=As49 -92,74 -74,46 -40,38 

223 I127+H=As50 -92,97 -74,52 -40,57 

224 As47=I93+I128 72,80 96,99 4,60 

225 I128+H=As51 -93,73 -74,68 -41,22 

226 As51=I129+H 90,96 59,57 49,06 

227 I129=As52+H 37,72 61,46 -5,49 

228 As49=I130+I60 54,15 49,79 19,14 

229 I130+H=As53 -93,05 -74,53 -40,65 

230 As53=As54+CO2 62,96 13,38 53,56 

231 As54=I131+H 90,55 62,98 46,27 

232 I131=As55+H 41,29 -10,68 48,80 

233 As55=I132+H 86,67 78,62 31,39 

234 I132=As56+H 22,21 -41.25 51,22 

235 As50=I93+I133 71,12 95,07 4,28 

236 I133+H=As57 -93,42 -74,61 -40,96 

237 As57=I134+H 90.64 59,50 48,79 

238 I134=As58+H 41,21 -7,21 46,28 

239 As58=I135+H 87,96 45,79 55,76 

240 I135=As59+H 16,10 26,74 -2,69 

241 As46=I137+I138 -123,55 -334,74 111,83 

242 I137+H=As60 -93,62 -72,34 -42,75 

243 I138+H=As61 -90,09 -42,67 -60,08 
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Tabla Nº8 (Continuación) 

  ΔHr ΔSr ΔGr 

Código Reacción Kcal/mol Cal/mol K Kcal/mol 

244 As61=I139+I104 66,86 49,91 31,77 

245 I139+H=As62 -92,73 -77,58 -38,18 

246 As60=I93+I140 71,76 92,90 6,44 

247 I140+H=As63 -93,61 -74,66 -41,11 

248 As63=I141+H 90,84 59,55 48,96 

249 I141=As64+H 40,77 31,37 18,71 

250 As62=I60+I142 53,35 45,36 21,45 

251 I142+H=As65 -93,05 -74,53 -40,65 

252 As65=As66+CO2 -3,90 24,43 -21,08 

253 As66=I143+H 90,55 59,49 48,71 

254 I143=As67+H 41,29 -7,19 46,35 

255 As67=I144+H 87,89 45,77 55,69 

256 I144=As68+H 16,19 26,76 -2,63 

 

Las reacciones con asfaltenos son las que se encuentran en mayor proporción que 

corresponde a 130 reacciones de un total de 256, donde las 126 reacciones 

restantes corresponden a los Saturados, Aromáticos y Resinas en el modelo 

cinético planteado para el proceso AQC®, la mayor cantidad de Asfaltenos  se 

debe a que la composición típica de los crudos pesados y extrapesados, así como 

la de los residuos de vacío, muestra que este tipo de moléculas es la que se 

encuentra en mayor proporción (Algelt, 1994), por lo que se requieren muchas 

reacciones de craqueo para obtener moléculas de menor tamaño y menor peso 

molecular para  disminuir la viscosidad del crudo.  

 

En este tipo de reacciones se presenta el mismo comportamiento observado en las 

reacciones con saturados y aromáticos, en el cual las reacciones de craqueo de 

moléculas resultan ser no espontáneas según los resultados obtenidos de la 

Energía Libre de Gibbs. En resumen se tiene que 68 reacciones son espontáneas a 

la temperatura de operación de 430ºC mientras que 63 reacciones no lo son, esto 
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se traduce en que el porcentaje de reacciones espontáneas es de 52% como se 

observa en el gráfico Nº 4, lo cual es mucho mayor que los porcentajes obtenidos 

para las reacciones con Aromáticos que se encuentra en el gráfico Nº 2.  

 

Reacciones con Asfaltenos

48%

63 reacciones
52%

68 reacciones

%Espontáneas %No Espontáneas
 

Grafico Nº 4: Porcentaje de reacciones espontáneas que involucran Resinas. 
 

4.5. Análisis comparativo de todas las reacciones espontáneas. 

 

Las reacciones que resultaron ser espontáneas del modelo cinético estudiado 

fueron un total de 121, de un total de 256 reacciones, es decir un 47,3% según lo 

que se reporta en la Tabla Nº 9. El gráfico Nº 5 muestra los resultados reportados. 

 
Tabla Nº9: Reacciones Espontáneas y No Espontáneas de cada tipo de reacciones estudiadas. 

Reacciones 
con Espontáneas 

No 
Espontáneas 

% 
Espontáneas

% No 
Espontáneas 

Saturados 14 14 50,0 50,0 
Aromáticos 8 25 24,2 75,8 

Resinas 31 33 48,4 51,6 
Asfaltenos 68 63 52,7 47,3 

Total 121 135 47,3 52,7 
 

En este gráfico se observa que las reacciones con Asfaltenos son las que tienen 

mayor número de reacciones espontáneas, seguido por las resinas con 31 
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reacciones espontáneas, luego los Saturados con 14 y por último los Aromáticos 

que son los que poseen menos reacciones espontáneas con un total de 8. 
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Gráfico N°5: Reacciones espontáneas con Saturados, Aromáticos, Resinas y Asfaltenos. 

 

En el gráfico Nº 6 se observa que el porcentaje total de reacciones espontáneas en 

el mecanismo cinético planteado por Carvajal (2007) es de 47 %, es decir, que el 

53% de las reacciones planteadas se deben descartar porque no se llevan a cabo 

según los valores de energía libre de Gibbs obtenidos.  

 

Total

53%

135 reacciones

47%

121 reacciones

%Espontáneas %No Espontáneas
 

Gráfico Nº 6: Porcentaje de reacciones espontáneas total. 
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Ese 47% de las reacciones espontáneas se puede subdividir entre las reacciones 

con Saturados, Aromáticos, Resinas y Asfaltenos como se muestra a continuación 

en el gráfico Nº 7, en la cual se presentan los porcentajes obtenidos de las 

reacciones de cada tipo que resultaron ser espontáneas. 

 

Reacciones Espontáneas

12%
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26%
55%

Saturados
Aromáticos
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Asfaltenos

 
Gráfico Nº 7: Porcentaje de reacciones espontáneas total. 

 

En el gráfico anterior, se observa en forma clara, como el mayor aporte está dado 

por el grupo de reacciones en las que participan las moléculas Asfaltenos con 

55%, un 12% de reacciones espontáneas para Saturados, 7% Aromáticos y un 

26% Resinas. 

 

4.6. Depuración de la red de reacciones propuesta como mecanismo del 

proceso AQC® 

 

La depuración de la red de reacciones propuesta para el proceso de AQC®, 

consiste en seleccionar reacciones espontáneas, este mecanismo (se puede 

observar en el apéndice A), con la finalidad de optimizar el mecanismo cinético 

desarrollado por Carvajal (2007), que es el objetivo principal de este Trabajo 

Especial de Grado. Sin embargo existe otro tipo de reacciones no espontáneas 

cuyos valores de son menores a 10 Kcal/mol. Las reacciones que tienen rGΔ

r 10< molKcalGmolKcal //0 Δ<  se pueden considerar como aquellas reacciones 
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que se encuentra en la zona de incertidumbre dada por el margen de error de 

±10% que existe en los datos calculados mediante los métodos de contribuciones 

de grupo. En la tabla Nº 10 se observan las cantidades de reacciones espontáneas 

que se tienen si se toman en cuenta las reacciones que tienen 

molKcalGmolKcal r /10/0 <Δ<

Δ

, estas reacciones se pueden dar pero en poca 

extensión. 

 
Tabla Nº10: Reacciones que poseen un Energía Libre de Gibbs menor que 10Kcal/mol. 

Reacciones 
con Gr<10Kcal/mol ΔG>10Kcal/mol % 

Espontáneas 
% No 

Espontáneas
Saturados 15 13 53,57 46,43 
Aromáticos 8 25 24,24 75,76 
Resinas 35 29 54,69 45,31 
Asfaltenos 76 55 58,02 41,98 

Total 134 122 52,34 47,66 
 

La cantidad de reacciones que tienen molKcalGmolKcal r /10/0 <Δ<  es de 13, 

de todo el mecanismo cinético estudiado, lo que constituye un aporte poco 

significativo al número de reacciones espontáneas. La diferencia entre la cantidad 

de reacciones con  y la cantidad de reacciones espontáneas 

con  del mecanismo del proceso AQC® planteado, se puede 

observar en el gráfico Nº 8, en el que se comparan ambos grupos. 
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Gráfico Nº8: Comparación entre las cantidades de reacciones con ΔG<0 y las reacciones con 

ΔG<10Kcal/mol. 
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4.6. Análisis de las reacciones que resultaron ser No Espontáneas. 

 

Después de haber realizado el estudio termodinámico a las 256 reacciones 

correspondientes a la red del mecanismo cinético planteado por Carvajal (2007), 

se obtuvieron 135 reacciones no espontáneas, es decir aproximadamente un 53% 

del total de reacciones (Gráfico Nº 6), a las condiciones de trabajo, de 1 atm y 

430°C, las energías libres de reacción son mayores que cero ( ,lo cual 

significa que el modelo cinético necesita incorporar las reacciones de adición 

sobre las moléculas neutras para poder hacerlas espontáneas.  

)0>ΔG

En el gráfico Nº 9 se muestra la distribución por tipo o grupo de compuesto de las 

reacciones que resultaron espontáneas y no espontáneas, allí se observa que el 

grupo de reacciones con Asfaltenos son las que presentan la mayor cantidad de 

reacciones no espontáneas, dado que son las que poseen mayor cantidad de 

reacciones. 
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Gráfico Nº9: Reacciones no espontáneas con Saturados, Aromáticas, Resinas y Asfaltenos. 

 

Para el análisis detallado de las reacciones no espontáneas se puede considerar 

nuevas rupturas de las moléculas y estudiar las propiedades termodinámicas de las 

nuevas moléculas y las reacciones conformadas por éstas, para estimar su 

espontaneidad y de esta manera descartarla si resultan ser no espontáneas 
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nuevamente. Las reacciones no espontáneas de la red de reacciones del modelo 

cinético se pueden dividir en dos grupos, Grupo A y Grupo B, como se observa en 

el diagrama de la figura 18.  

 
Figura 18: Diagrama de clasificación de las reacciones del mecanismo de AQC®.  

 
 

1) Grupo A: Este grupo representa a aquellas reacciones donde una molécula 

neutra genera dos moléculas radicales, es decir, reacciones de craqueo; las cuales 

se pueden representar por una  reacción general  como la que se presenta a 

continuación: 

 

ji IIM +→                                           [33] 

 

Donde:  

:M Molécula neutra 

:iI Radical i. 

:jI Radical j. 

 

En el mecanismo cinético de la red de reacciones planteado originalmente se 

pueden citar varios ejemplos de reacciones que tienen la forma de la reacción [33] 

y que resultaron ser no espontáneas: las reacciones 1, 5 y 10, pertenecientes al 

grupo de los Saturados; las reacciones 30, 34 y 41 del grupo de los Aromáticos; 
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62, 67 y 82 del grupo de las Resinas y las reacciones de los Asfaltenos 126, 132 y 

155, entre otras reacciones que se pueden observar en el Apéndice B.   

En la tabla Nº 11 se muestran las cantidades de reacciones que pertenecen al 

grupo A y los porcentajes correspondientes a cada tipo de reacción; se observa 

que del total de 135 reacciones no espontáneas, el 68% pertenece al grupo A, es 

decir, reacciones de craqueo no espontáneas. El total de reacciones no 

espontáneas pertenecientes al grupo A se muestran en el Apéndice E. 

 
Tabla Nº 11: Reacciones no espontáneas pertenecientes al grupo A. 

Reacciones Grupo A %Grupo A

Saturados 7 58 

Aromáticos 15 60 

Resinas 22 76 

Asfaltenos 39 70 

TOTAL 83 68 

 

Las nuevas rupturas de las moléculas pertenecientes a estas reacciones se  

modificaron agregándole otro reactivo, un radical hidrogeno atómico ( •H ), para 

completar la reacción de craqueo de la molécula neutra reactivo. Esta nueva 

reacción se puede representar por una reacción general [34] y se ejemplifica en la 

figura 19. 

 

HIIHM ji +→+ •                               [34] 

Donde:  

:M Molécula neutra 

:iI Radical i. 

:HI j Radical al que se le adicionó un •H . 

•H : Radical Hidrogeno. 
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Figura Nº 19: Reacción no espontánea R167 del mecanismo planteado para el proceso AQC® 

convertida una reacción espontánea, R167A. 

 
 

En la figura Nº 19 se tiene un ejemplo en el que la reacción 167 de craqueo, se 

modificó para obtener una reacción de tipo [34] (R167A) . 

 

La reacción R167A es espontánea, y su ∆GR = -77,8 Kcal/mol; esto es debido a 

que el radical hidrógeno atómico interacciona con la molécula adicionándole mas 

energía y permitiendo que la reacción se desplace hacia la derecha y ocurra de 

manera espontánea. 

 

2) Grupo B: En este caso, el grupo B reúne todas aquellas reacciones donde una 

molécula radical produce una molécula neutra y un radical. Éstas se pueden 

representar a través de la reacción [35]. 

 
•+→ HMIi                     [35] 

 

Donde:  

:M Molécula neutra 

:iI Radical i. 

:•H  Radical Hidrógeno atómico. 
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e un total de 135 reacciones no espontáneas, 32% pertenecen al grupo B, como 

Tabla Nº 12: Reacciones no espontáneas pertenecientes al grupo B. 

D

se puede observar en la tabla Nº 12. Un ejemplo de este tipo, es la reacción R254 

(figura 20), que está conformada por un radical como reactivo, y una molécula 

neutra y un radical hidrógeno como productos. El total de reacciones no 

espontáneas pertenecientes al grupo B se muestran en el Apéndice E. 

 

Reacciones Grupo B %Grupo B 

Saturados 5 42 

Aromáticos 10 40 

Resinas 7 24 

Asfaltenos 17 30 

TOTAL 39 32 

 

ara que las reacciones del grupo B puedan ser termodinámicamente factibles, se 

                               [36] 

 

onde:  

P

le agrega un radical hidrógeno atómico (H•), para que reaccione con el radical 

presente originalmente en la reacción como se ve en la ecuación [36] y se 

visualiza en el ejemplo de a figura 21. 

 

MHHIi →+ •

D

:iI Radical i. 

•H : Radical Hidrogeno atómico. 

onó un:Molécula a la que se le adiciMH  •H . 

 

i se modifica la reacción R254 (figura 20) para que quede de la forma [36], se S

obtiene la reacción R254B. Para la nueva reacción, R254B, se obtuvo un 
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molKcalGR /7,48−=Δ  como se observa en la tabla Nº 13, lo que significa que es 

una reacción espontánea.  

 
Figura 20: Reacción no espontánea R254 del mecanismo planteado pata el proceso AQC® 

convertida en una reacción espontánea R254B. 

 
 

De esta forma, se obtiene una reacción termodinámicamente factible. Esta 

factibilidad termodinámica se debe a que, al reaccionar dos radicales libres y 

generar una molécula, la energía de los reactivos ahora es mayor que la de los 

productos, por lo tanto la reacción se ve energéticamente favorecida hacia la 

formación de productos, es decir, hacia los productos, por lo tanto la reacción 

resulta espontánea  (Poustma, 1990). 
 

En la tabla Nº 13 se observan los datos de Entalpía, Entropía y Energía Libre de 

Gibbs de algunas reacciones pertenecientes a Saturados, Aromáticos, Resinas y 

Asfaltenos que han sido transformadas en reacciones tipo [34] (grupo A) y [36] 

(grupo B) respectivamente donde se visualiza para todos los casos que la Energía 

Libre es menor que cero (ΔG<0) debido a la modificación de la reacción original 

a partir del criterio de que un radical al reaccionar con una molécula neutra o con 

otro radical originan reacciones espontáneas como consecuencia de la gran 

liberación de energía permitiendo que la reacción se desplace con mayor facilidad 

hacia la formación de productos.  
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Tabla Nº13: Nuevas reacciones a partir de las reacciones no espontáneas del mecanismo. 

ΔHr ΔSr ΔGr 
Nomenclatura Reacción 

Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

R1A Ss1+H·=I1+I2A -21,8 20,6 -36,3 

R9B I4+H·=I4A -95,7 -43,9 -64,8 

R38A Ar1+H·=I21+I22A -36,9 16,2 -48,3 

R55B I30+H·=Ar9 -77,1 -20,9 -62,29 

R65A Rr2+H·=I36+I37A -26,7 14,2 -36,6 

R109B I61+H·=Rr24 -77,9 -29,2 -57,4 

R167A As16+H·=I94+I79A -25,3 74,7 -77,8 

R254B I142+H·=As66 -90,6 -59,5 -48,7 
 

En la tabla Nº 14 se pueden comparar los cambios de energía libre de reacción al 

pasar de las reacciones originales a las nuevas, mediante los métodos planteados 

para los grupos A y B. Cabe destacar que los casos expuestos tanto en la tabla Nº 

13 como en la Nº 14 son sólo algunos ejemplos de las reacciones del grupo A y B 

que se encuentran de cada tipo de reacción (con Saturados, Aromáticos, Resinas y 

Asfaltenos) en el mecanismo de reacción planteado para el proceso AQC®. 

 
Tabla Nº14: Comparación entre las energías libres de las reacciones originales y las nuevas 

reacciones. 

ΔGr ΔGr 
Reacción 

Kcal/Mol 
Reacción 

Kcal/Mol 

R1 28,5 R1A -36,3 

R9 29,5 R9B -64,8 

R38 16,6 R38A -48,3 
R55 32,8 R55B -62,29 
R65 6,8 R65A -36,6 

R109 37,9 R109B -57,4 

R167 5,4 R167A -77,8 

R254 46,4 R254B -48,7 

 79



 
 
 
 
CAPÍTULO IV                                                                                                Análisis de Resultados 

Como se puede observar en la tabla anterior, las diferencias entre los valores de 

energía libre de las reacciones originales y modificadas, es considerable, y 

evidentemente las reacciones que antes eran no espontáneas ahora lo son. Este 

resultado plantea el reto de rediseñar nuevamente el mecanismo de reacción para 

tomar en cuenta estas nuevas reacciones, ya que como se observa en el gráfico Nº 

6, las cantidades de reacciones no espontáneas son muchas. 

 

El total de reacciones no espontáneas pertenecientes al grupo A y B se encuentra 

en la tabla Nº 15 así como los porcentajes de reacciones pertenecientes a cada 

grupo por cada tipo de reacción (con Saturados, Aromáticos, Resinas y 

Asfaltenos). 

 
Tabla Nº 15 Reacciones no espontáneas separadas en los grupos Ay B. 

Reacciones Grupo A Grupo B %Grupo A %Grupo B 

Saturados 7 5 58 42 

Aromáticos 15 10 60 40 

Resinas 22 7 76 24 

Asfaltenos 39 17 70 30 

TOTAL 83 39 68 32 

 

Se deduce de la tabla Nº 15que la mayoría de las reacciones no espontáneas 

pertenecen al grupo A, es decir, las reacciones de craqueo; también que la 

mayoría de las reacciones no espontáneas tanto del grupo A como del B, 

pertenecen a las reacciones con Asfaltenos.  

 

En el gráfico 10 se observan  las distribuciones porcentuales de cada grupo, y en 

él se puede observar los aportes de cada tipo de reacción. Para ambos grupos el 

mayor aporte lo hacen las reacciones con Asfaltenos con 47% en el grupo A y 

43% en el grupo B.  
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Gráfico Nº 10: Comparación de los gráficos de distribución de los tipos de reacción en los grupos 

A y B.  

 

4.8. Conversión máxima posible del proceso AQC® mediante la red de 

reacciones planteada 

 
Con el fin de calcular la conversión máxima que se obtendría en el proceso AQC® 

descrito a través de la red de reacciones planteadas como mecanismo del proceso 

por Carvajal (2007) en su Trabajo Especial de Grado, se procedió a encontrar la 

reacción global derivada de dicho modelo detallado. Para lograr esto, se 

identificaron los reactivos del proceso, es decir los que se alimentan a éste, ya 

que, en muchas reacciones los reactivos son creados en una reacción sencilla 

previa; también se identificaron los productos obtenidos, los cuales son moléculas 

neutras orgánicas, CO, CO2, H2, entre otros.  

La reacción global está conformada por los reactivos que entran al proceso como 

alimentación y los productos finales, y la conversión que se quiere obtener está 

basada en la obtención de dichos productos en general. La ecuación global está 

planteada de la siguiente forma: 

 

SHCOCHHproductosreactivos 2242 44742 ⋅+⋅+⋅+⋅+→∑∑  [37] 

 

En la tabla Nº 16 se presentan los valores de entalpía, entropía y energía libre de 

formación de los reactivos y productos finales que se encuentran en la ecuación 
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global [37], derivada del mecanismo de reacción planteado como modelo del 

proceso AQC®. 

 

Se calcularon las entalpías y entropías de reacción usando las ecuaciones [10] y 

[11] y luego la Energía Libre de Gibbs de la reacción (∆GR) usando la ecuación 

[12]. Teniendo ∆GR, se obtiene la constante de equilibrio (Keq) mediante la 

ecuación [16], y posteriormente se puede obtener la composición de los productos 

que se puede obtener (z) a partir de 1 mol de los reactivos. 

 
Tabla Nº 16 Propiedades termodinámicas de los productos y reactivos del mecanismo de reacción 

planteado por Carvajal (2007). 

Reactivos Productos 
ΔHF SF ∆GF ΔHF SF ∆GF Compuesto 

Kcal/mol Cal/kmol Kcal/mol Kcal/mol Cal/kmol Kcal/mol
Saturados -35,6 1177,2 -863,3 33,9 3267,7 -2263,8 

Aromáticos 222,1 2138,7 -1281,8 251,9 675,0 -222,8 
Resinas 916,8 2935,8 -1147,5 1179,0 2643,2 -679,6 

Asfaltenos 1848,3 5391,2 -1942,5 2846,4 5395,8 -947,7 
H2 - - - 108,8 1536,4 -971,6 

CH4 - - - -86,8 376,1 -351,3 
CO2 - - - -358,2 240,5 -527,3 
H2S - - - -6,5 224,7 -164,5 
Total 2951,6 11642,8 -5235,0 3968,4 14359,5 -6128,4 

 

En la tabla Nº17se presentan los valores de las entalpías, entropías y energías 

libres de la reacción global. 
 

Tabla Nº 17 Entalpía, entropía y energía libre de la reacción global a partir del mecanismo de 

reacción planteado por Carvajal (2007). 

∆Hr (Kcal/mol) 1016,8 

∆Sr (Cal/kmol) 2716,7 
∆Gr (Kcal/mol) -893,4 

 

Como se observa en la tabla Nº 17, la energía Libre de Gibbs da un valor muy 

grande negativo lo que indica que la constante de equilibrio da muy grande 
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(ecuación [16]) y que en consecuencia la conversión es 100% (ecuación [23]); lo 

que indica que, para la reacción global, la conversión de los reactivos en 

productos se lleva a cabo completamente.  

La termodinámica indica que sí se puede llevar a cabo la conversión de estos 

reactivos en productos en la ecuación global [37], pero en la realidad esto no 

ocurre ya que según investigaciones previas del proceso AQC® (Machín, 2006), 

se obtiene un porcentaje de conversión moderado, de la fracción 500ºC+ a 500ºC-; 

esto es porque el factor tiempo sólo es considerado por la cinética.  
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CAPITULO V 

5.1. CONCLUSIONES 

 

Después de haber realizado un análisis exhaustivo de los resultados obtenidos 

en el estudio termodinámico del mecanismo planteado para modelo cinético del 

proceso AQC® por Carvajal 2007, usando los métodos de contribuciones de 

grupo, permitió determinar la espontaneidad de las 256 reacciones que 

conforman dicho mecanismo. 

 

 Las reacciones que resultaron ser espontáneas fueron 121 que corresponde 

al 47,3% del total de 256 reacciones que conforman la red del modelo 

cinético. Las reacciones no espontáneas fueron 135, correspondiente al 

52,7% del total  de reacciones a las condiciones de operación fijadas en 1 

atm y 430 ºC. 

 

 Las reacciones no espontáneas dentro de la red del modelo cinético se 

dividen en dos grandes grupos, los cuales se encuentran conformados por 

moléculas neutras que reaccionan para generar dos radicales y por radicales 

libres que reaccionan para generar una molécula neutra y un radical. Este 

tipo de reacciones  requieren de un radical que propicie las rupturas de las 

moléculas (grupo A) o la hidrogenación de los radicales (grupo B).  

 

 El presente trabajo ha generado una metodología alterna para la evaluación 

de las propiedades termodinámicas de radicales libres orgánicos. Esta 

metodología fue confrontada usando bases de datos y métodos de química 

computacional.  

 

 El presente trabajo ha permitido a través del programa QBTherm®, generar 

las propiedades termodinámicas de un conjunto de 240 compuestos 

 84



 
 
 
 
CAPÍTULO V                                                                                    Conclusiones y Recomendaciones 

orgánicos y radicales libres que no están tabulados en Handbooks ni bases 

de datos. 

 

 Las reacciones que involucran Asfaltenos, son las que tienen mayor 

proporción de reacciones espontáneas,  debido a que estas se encuentran   en 

gran cantidad dentro del mecanismo cinético,  conteniendo un total de 131 

reacciones, las cuales 68 son factibles termodinámicamente, es decir, un 

52%. 

 

 El desarrollo de este Trabajo Especial de Grado ha planteado por primera 

vez una reacción química modelo (global) derivada de un modelo cinético 

molecular del proceso de Aquaconversion® basada en sistemas moleculares 

típicos presentes en residuos de crudos venezolanos. 
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5.2. RECOMENDACIONES 

 

Luego del alcance de todos los objetivos planteados en el presente Trabajo Especial 

de Grado y en base a las conclusiones y resultados obtenidos se proporcionan las 

siguientes recomendaciones que se deben tomar en cuenta para el desarrollo de 

futuros trabajos en esta área: 

 

 Desarrollar un nuevo modelo cinético del proceso AQC®, que involucre las 

reacciones no espontáneas pertenecientes a los grupo A y B identificados, 

convirtiéndolas en reacciones espontáneas. 

 

 Se deben incorporar al modelo cinético, reacciones de ciclación, 

condensación y reversibles de las cadenas alquílicas largas. 

 

 Considerar las reacciones con agua (reacciones de oxidación) que llevan a la 

formación de productos con grupos ácidos como el carboxílico (-COOH). 

 

 Tomar como proveedor de hidrógeno al agua en las reacciones de la red del 

mecanismo de AQC®. 

 

 Incluir reacciones con metales que se encuentran en el proceso de AQC® 

como en el residuo (vanadio (V), níquel (Ni), zinc (Zn), hierro (Fe), cromo 

(Cr)).  
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APENDICE A 
 

 Red de reacciones inicialmente propuesta  y depurada como mecanismo del 
proceso AQC®. 

 
A continuación se presentan el mecanismo de reacción del proceso AQC® planteado por 

Carvajal (2007). Las reacciones que se encuentran en un marco azul son las reacciones 

que resultaron espontáneas después del estudio termodinámico realizado en el presente 

Trabajo Especial de Grado. 
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Reacciones con Aromáticos 
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APENDICE B 

Propiedades termodinámicas de las reacciones. 
Tabla Nº18: Propiedades termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas Saturadas. 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr Nº de 
Reacción Reacción Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

1 Ss1=I1+I2 -16,94 - 45,72 11,18 73,84 572,60 - 221,64 415,44 64,48 28,0 
2 I2=Ss2+H 11,18 - -2,53 54,11 40,41 415,44 - 399,38 31,66 15,59 29,45 
3 I1+H=Ss3 45,72 54,11 4,17 - -95,65 221,64 31,66 209,40 - -43,90 -64,79 
4 H+H=H2 54,11 54,11 2,59 - -105,64 31,66 31,66 36,58 - -26,73 -86,84 
5 Ss1=I3+CH3 -16,94 - 24,42 38,85 80,21 572,60 0,00 557,91 54,32 39,62 52,35 
6 I3+H=Ss4 24,42 54,11 -14,35 - -92,88 557,91 31,66 560,77 - -28,79 -72,63 
7 CH3+H=CH4 38,85 54,11 -12,40 - -105,36 54,32 31,66 53,73 - -32,24 -82,69 
8 Ss5=I1+I4 -18,61 - 45,72 9,49 73,82 604,57 - 221,64 447,39 64,45 28,50 
9 I4=Ss6+H 9,49 - -4,20 54,11 40,43 431,32 - 431,32 31,66 31,66 18,17 
10 Ss5=I5+CH3 -18,61 - 22,74 38,85 80,20 604,57 - 589,85 54,32 39,60 52,36 
11 I5+H=Ss7 -18,61 54,11 -16,03 - -51,53 589,85 31,66 592,71 - -28,79 -31,29 
12 Ss3=I6 4,17 - 73,14 - -68,96 209,40 - 275,39 - 22,56 -107,88 
13 I6+H=I7 73,14 54,11 31,59 - -95,67 275,39 31,66 231,94 - -75,10 -42,86 
14 I7=Ss8+H 31,59 - 19,90 54,11 42,43 231,94 - 230,72 31,66 30,44 21,03 
15 Ss8=I8 19,90 - 94,11 - 74,20 230,72 - 312,74 - 82,01 16,54 
16 I8+H=I9 94,11 54,11 60,07 - -88,15 312,74 31,66 287,23 - -57,16 -47,96 
17 I9=Ss9+H 60,07 - 40,88 54,11 34,92 287,23 - 268,07 31,66 12,49 26,14 
18 Ss9=I10 40,88 - 113,20 - 72,32 268,07 - 331,25 - 63,18 27,90 
19 I10+H=I11 113,20 54,11 74,44 - -92,88 331,25 31,66 302,91 - -60,00 -50,69 
20 I11=Ss10+H 74,44 - 58,25 54,11 37,92 74,44 - 313,90 31,66 271,11 -152,71 
21 Ss10=I12+I13 58,25 - 56,31 75,77 73,83 313,90 - 144,87 233,49 64,46 28,50 
22 I12+H=Ss12 56,31 54,11 14,76 - -95,66 144,87 31,66 132,63 - -43,90 -64,80 
23 I13+H=Ss11 75,77 54,11 34,22 - -95,66 75,77 31,66 221,25 - 113,83 -175,70 
24 Ss3=I14+H 134,62 - 40,26 54,11 -40,24 209,40 - 189,33 31,66 11,59 -48,39 
25 I14=Ss13+H 40,26 - 30,11 54,11 43,96 189,33 - 240,10 31,66 82,42 -13,99 
26 Ss13=I15+H 30,11 - 44,95 54,11 68,95 240,10 - 227,79 31,66 19,35 55,35 
27 I15=Ss14+H 44,95 - 60,20 54,11 69,37 227,79 - 279,63 31,66 83,50 10,65 
28 Ss14=I16+H 60,20 - 55,01 54,11 48,92 279,63 - 307,88 31,66 59,90 6,81 



 

 

Tabla  Nº 19: Propiedades termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas Aromáticas. 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr Nº de 
Reacción Reacción Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

29 I16=Ar14+H 55,01 - 34,44 54,11 33,54 307,88 - 244,19 31,66 -32,04 56,07 

30 Ar14=I17+H 34,44 - 55,71 54,11 75,39 244,19 - 223,35 31,66 10,82 67,78 

31 I17=Ar15+H 55,71 - 42,96 54,11 41,36 223,35 - 291,42 31,66 99,73 -28,76 

32 Ar15=I18+H 42,96 - 65,07 54,11 76,23 291,42 - 281,07 31,66 21,3 61,25 

33 I18=Ar16+H 65,07 - 56,99 54,11 46,03 281,07 - 251,49 31,66 2,08 44,57 

34 Ar16=I19+H 56,99 - 80,35 54,11 77,48 251,49 - 240,92 31,66 21,09 62,65 

35 I19=Ar17+H 80,35 - 80,61 54,11 54,37 240,92 - 240,47 31,66 31,21 32,43 

36 Ar17=I20+H 80,61 - 93,95 54,11 67,46 240,47 - 93,95 31,66 -114,87 148,22 

37 I20=Ar18+H 93,95 - 85,45 54,11 45,61 93,95 - 229,77 31,66 167,47 -72,14 

38 Ar1=I21+I22 17,7 - 60,07 16,23 58,6 465,31 - 205,42 319,6 59,73 16,61 

39 I22=Ss15+H 16,23 - 2,53 54,11 40,42 319,61 - 303,55 31,66 15,59 29,45 

40 I21+H=Ar2 60,07 54,11 32,65 - -81,54 205,42 31,66 197,67 - -39,41 -53,83 

41 Ar2=I23+H 32,65 - 56,11 54,11 77,58 197,67 - 187,12 31,66 21,11 62,73 

42 I23=Ar3+H 56,11 - 56,26 54,11 54,27 187,12 - 186,65 31,66 31,18 32,34 

43 Ar3=I24+H 56,26 - 78,98 54,11 76,83 186,65 - 165,65 31,66 10,65 69,34 

44 I24=Ar4+H 78,98 - 55,2 54,11 30,34 165,65 - 204,97 31,66 70,98 -19,57 

45 Ar4=I25+H 55,2 - 89,1 54,11 88,01 204,97 - 89,1 31,66 -84,21 147,23 
 
 
 
 

 

 



Tabla Nº19: (Continuación). 
 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr Nº de 
Reacción Reacción Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

46 I25=Ar5+H 89,1 - 84,96 54,11 49,97 89,1 - 170,24 31,66 112,8 -29,34 

47 Ar5=I26+H 84,96 - 102,48 54,11 71,64 170,24 - 102,48 31,66 -36,1 97,02 

48 I26=Ar6+H 102,48 - 82,52 54,11 34,15 102,48 - 82,52 31,66 11,7 25,93 

49 Ar7=I21+I27 21,61 - 60,07 20,43 58,9 385,39 - 205,42 239,76 59,79 16,86 

50 I27=Ss16+H 20,43 - 6,74 54,11 40,42 239,76 - 223,69 31,66 15,59 29,45 

51 Ar8=I28+I29 54,18 - 104,34 21,27 71,44 435,26 - 275,41 223,79 63,93 26,48 

52 I29=Ss17+H 21,27 - 7,58 54,11 40,42 223,79 - 207,72 31,66 15,59 29,45 

53 I28+H=Ar9 104,34 54,11 64,43 - -94,03 275,41 31,66 263,53 - -43,54 -63,41 

54 Ar9=I30+H 64,43 - 87,37 54,11 77,06 263,53 - 252,87 31,66 21 62,29 

55 I30=Ar10+H 87,37 - 88,05 54,11 54,79 252,87 - 252,51 31,66 31,3 32,78 

56 Ar10=I31+H 88,05 - 109,36 54,11 75,43 252,51 - 231,47 31,66 10,62 67,96 

57 I31=Ar11+H 109,36 - 83,89 54,11 28,64 231,47 - 261,73 31,66 61,92 -14,9 

58 Ar12=I28+I27 53,38 - 104,34 20,43 71,39 451,25 - 275,41 239,76 63,92 26,45 

59 Ar13=I32+I33 75,19 - 129,29 22,96 77,06 401,5 - 263,37 191,84 53,71 39,29 

60 I33=Ss18+H 22,96 - 9,26 54,11 40,42 191,84 - 175,78 31,66 15,59 29,45 

61 I32+H=Ar11 129,29 54,11 83,89 - -99,51 263,37 31,66 261,73 - -33,29 -76,1 
 

 

 

 

 

 



Tabla Nº20:  Propiedades termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas Resinas. 
 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 
Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

62 Rr1=I34+I35 209,91 - 120,12 158,61 68,82 776,67 - 386,65 451,64 61,62 25,49 
63 I34+H=Rr2 120,12 54,11 93,69 - -80,54 386,65 31,66 379,12 - -39,19 -52,98 
64 I35+H=Rr3 158,61 54,11 110,16 - -102,57 451,64 31,66 455,58 - -27,72 -83,08 
65 Rr2=I36+I37 93,69 - 153,24 -14,69 44,86 379,12 - 339,71 93,51 54,10 6,82 
66 I36+H=Rr4 153,24 54,11 126,38 - -80,97 339,71 31,66 332,09 - -39,28 -53,35 
67 Rr4=I38+H 126,38 - 149,27 54,11 77,01 332,09 - 321,41 31,66 20,98 62,25 
68 I38=Rr5+H 149,27 - 150,01 54,11 54,85 321,41 - 321,07 31,66 31,31 32,83 
69 Rr5=I39+H 150,01 - 172,14 54,11 76,25 321,07 - 299,94 31,66 10,53 68,85 
70 I39=Rr6+H 172,14 - 145,15 54,11 27,12 299,94 - 326,67 31,66 58,39 -13,94 
71 I37+H=C1 -14,69 54,11 -42,39 - -81,82 93,51 31,66 86,91 0,00 -38,25 -54,92 
72 C1=I40+I41 -42,39 - 36,19 -3,43 75,16 86,91 - 67,55 85,61 66,25 28,57 
73 I41=CO+CH3 -3,43 - -23,44 38,85 18,83 85,61 - 53,36 54,32 22,08 3,31 
74 I40+H=C3H8 36,19 54,11 -19,72 - -110,02 67,55 31,66 75,33 - -23,88 -93,23 
75 Rr3=I42+H 110,16 - 143,06 54,11 87,01 455,58 - 426,42 31,66 2,49 85,26 
76 I42=Rr7+H 143,06 - 142,88 54,11 53,94 426,42 - 428,87 31,66 34,10 29,96 
77 Rr7=I43+H 142,88 - 165,93 54,11 77,16 428,87 - 404,94 31,66 7,73 71,72 
78 I43=Rr8+H 165,93 - 138,72 54,11 26,91 404,94 - 438,09 31,66 64,80 -18,66 
79 Rr8=I44+I45 138,72 - 172,73 26,33 60,34 438,09 - 367,25 127,96 57,11 20,18 
80 I44+H=Rr9 172,73 54,11 144,28 - -82,57 367,25 31,66 362,26 - -36,64 -56,80 
81 I45+H=C5H12 26,33 54,11 -14,90 - -95,34 26,33 31,66 115,79 - 57,80 -135,98 
82 Rr1=I46+I47 209,91 - 148,71 131,44 70,24 776,67 - 412,77 422,84 58,94 28,80 
83 I46+H=Rr10 148,71 54,11 115,60 - -87,22 412,77 31,66 418,22 - -26,21 -68,79 
84 I47+H=Rr11 131,44 54,11 92,71 - -92,84 422,84 31,66 412,87 - -41,63 -63,57 

 

 



Tabla Nº20: (Continuación) . 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 
Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

85 Rr11=I37+I48 92,71 - -14,69 151,56 44,16 412,87 - 93,51 371,66 52,30 7,39 
86 I48+H=Rr12 151,56 54,11 125,40 - -80,27 371,66 31,66 365,83 - -37,48 -53,92 
87 Rr12=I49+H 125,40 - 147,59 54,11 76,30 365,83 - 353,36 31,66 19,18 62,82 
88 I49=Rr13+H 147,59 - 149,02 54,11 55,54 353,36 - 354,82 31,66 33,11 32,26 
89 Rr13=I50+H 149,02 - 170,45 54,11 75,55 354,82 - 331,88 31,66 8,72 69,42 
90 I50=Rr14+H 170,45 - 144,86 54,11 28,52 331,88 - 364,04 31,66 63,81 -16,35 
91 Rr10=I51+H 115,60 - 143,32 54,11 81,84 418,22 - 397,16 31,66 10,59 74,39 
92 I51=Rr15+H 143,32 - 145,02 54,11 55,81 397,16 - 398,67 31,66 33,17 32,49 
93 Rr15=I52+H 145,02 - 166,19 54,11 75,28 398,67 - 375,68 31,66 8,66 69,19 
94 I52=Rr16+H 166,19 - 140,86 54,11 28,79 375,68 - 407,90 31,66 63,87 -16,12 
95 Rr16=I53+I45 140,86 - 173,00 26,33 58,46 407,90 - 337,99 127,96 58,05 17,65 
96 I53+H=Rr17 173,00 54,11 146,43 - -80,69 337,99 31,66 332,07 - -37,57 -54,27 
97 Rr18=I54+I55 226,35 - 169,11 336,24 278,99 712,62 - 417,22 336,24 40,84 250,28 
98 I55+H=Rr19 336,24 54,11 70,50 - -319,85 336,24 31,66 312,10 - -55,79 -280,62 
99 I54+H=Rr20 169,11 54,11 153,66 - -69,56 332,07 31,66 457,54 - 93,81 -135,53 

100 Rr19=I37+I56 70,50 - -14,69 122,30 37,11 312,10 - 93,51 285,06 66,46 -9,62 
101 I56+H=Rr21 122,30 54,11 96,05 - -80,36 285,06 31,66 248,00 - -68,71 -32,05 
102 Rr21=I57+H 96,05 - 118,33 54,11 76,39 248,00 - 266,75 31,66 50,41 40,95 
103 I57=Rr22+H 118,33 - 119,67 54,11 55,45 266,75 - 236,99 31,66 1,89 54,12 
104 Rr22=I58+H 119,67 - 140,31 54,11 74,76 236,99 - 245,36 31,66 40,03 46,62 
105 I58=Rr23+H 140,31 - 115,51 54,11 29,31 245,36 - 246,21 31,66 32,51 6,45 
106 Rr20=I59+I60 153,66 - 173,06 23,62 43,01 457,54 - 362,97 112,78 18,21 30,21 
107 I59+H=Rr24 173,06 54,11 145,25 - -81,92 362,97 31,66 351,67 - -42,95 -51,72 

 

\ 



Tabla Nº20: (Continuación) . 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 

Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

108 Rr24=I61+H 145,25 - 169,04 54,11 77,90 351,67 - 349,20 31,66 29,18 57,38 

109 I61=Rr25+H 169,04 - 169,07 54,11 54,14 349,20 - 340,69 31,66 23,15 37,87 

110 I60+H=SH1 23,62 54,11 -2,21 - -79,94 112,78 31,66 149,20 - 4,76 -83,29 

111 SH1=I62+SH -2,21 - 27,17 36,41 65,79 149,20 - 111,99 53,28 16,07 54,48 

112 I62+H=C4H10 27,17 54,11 - - -81,28 111,99 31,66 - - -143,64 19,72 

113 SH+H=H2S 36,41 54,11 -1,62 - -92,14 53,28 31,66 56,18 - -28,76 -71,92 

114 Rr26=I55+I63 227,19 - 336,24 187,74 296,79 227,19 - 187,68 471,16 431,65 -6,72 

115 I63+H=Rr27 187,74 54,11 161,44 - -80,42 471,16 31,66 459,11 31,66 -12,05 -71,95 

116 Rr27=I64+I60 161,44 - 179,97 23,62 42,14 459,11 - 364,72 112,78 18,40 29,20 

117 I64+H=Rr28 179,97 54,11 153,04 - -81,04 364,72 31,66 353,24 - -43,14 -50,71 

118 Rr28=I65+H 153,04 - 175,99 54,11 77,07 353,24 - 349,54 31,66 27,95 57,41 

119 I65=Rr29+H 175,99 - 174,86 54,11 52,98 349,54 - 412,82 31,66 94,93 -13,77 

120 Rr30=I62+I66 253,32 - 27,17 122,00 -104,16 253,32 - 111,99 359,49 218,15 -257,55 

121 I66+H=Rr31 122,00 54,11 82,55 - -93,57 359,49 31,66 316,50 - -74,64 -41,08 

122 Rr31=I37+I67 82,55 - -14,69 142,12 44,88 316,50 - 93,51 308,31 85,32 -15,11 

123 I67+H=Rr32 142,12 54,11 115,24 - -81,00 308,31 31,66 269,47 - -70,50 -31,43 

124 Rr32=I68+H 115,24 - 138,14 54,11 77,02 269,47 - 286,52 31,66 48,71 42,77 

125 I68=Rr33+H 138,14 - 138,86 54,11 54,83 286,52 - 258,45 31,66 3,59 52,31 
 

 



Tabla Nº21: Propiedades Termodinámicas de las reacciones que involucran moléculas Asfaltenos 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 
Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

126 As1=I69+I70 449,04 - 159,78 339,63 50,38 1326,13 - 428,40 879,48 -18,25 63,21 
127 I69+H=As2 159,78 54,11 134,49 - -79,41 428,40 31,66 422,13 - -37,93 -52,75 
128 I70+H=As3 339,63 31,66 301,68 - -69,60 879,48 31,66 901,13 - -10,00 -62,57 
129 As3=I71+I72 301,68 - 151,30 218,45 68,06 901,13 - 471,11 475,64 45,61 35,99 
130 I72+H=As4 218,45 54,11 179,03 - -93,53 475,64 31,66 432,66 - -74,64 -41,05 
131 I71+H=As5 151,30 54,11 112,36 - -93,05 151,30 31,66 431,72 - 248,77 -267,97 
132 As2=I73+I74 134,49 - 208,87 -1,69 72,70 422,13 - 368,40 115,12 61,40 29,53 
133 I73+H=As6 208,87 54,11 169,29 - -93,70 368,40 31,66 356,60 - -43,46 -63,14 
134 As6=I75+H 169,29 - 202,83 54,11 87,65 356,60 - 355,43 31,66 30,49 66,21 
135 I75=As7+H 202,83 - 187,85 31,66 16,67 355,43 - 418,30 31,66 94,52 -49,79 
136 I74+H=C2 -1,69 54,11 -42,81 - -95,24 115,12 31,66 102,98 - -43,80 -64,44 
137 C2=I41+I62 -42,81 - -8,04 27,17 61,94 102,98 - 94,34 111,99 103,34 -10,73 
138 As4=I60+I76 179,03 - 23,62 207,01 51,60 432,66 - 112,78 376,47 56,59 11,81 
139 I76+H=As8 207,01 54,11 170,07 - -91,05 376,47 31,66 332,61 - -75,52 -37,96 
140 As8=I77+H 170,07 - 207,05 54,11 91,09 332,61 - 360,56 31,66 59,60 49,18 
141 I77=As9+H 207,05 - 193,12 54,11 40,19 360,56 - 323,05 31,66 -5,85 44,30 
142 As5=I78+I79 112,36 - 141,32 22,77 51,74 431,72 - 350,52 128,75 47,55 18,30 
143 I78+H=As10 141,32 54,11 102,45 - -92,99 350,52 31,66 305,34 - -76,83 -38,96 
144 As10=I80 102,45 - 156,44 - 53,99 305,34 - 404,20 - 98,86 -15,53 
145 I80+H=I81 156,44 54,11 118,11 - -92,44 404,20 31,66 404,85 - -31,01 -70,64 
146 I81=I82+CO 118,11 - 158,17 -23,44 16,62 404,85 - 380,48 53,37 28,99 -3,77 
147 I82+H=As11 158,17 54,11 118,54 - -93,74 380,48 31,66 337,45 - -74,68 -41,23 

 

 

 



Tabla Nº 21: (Continuación). 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 
Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

148 As11=I83+H 118,54 - 154,81 54,11 90,38 337,45 - 363,60 31,66 57,80 49,74 
149 I83=As12+H 154,81 - 141,58 54,11 40,89 363,60 - 324,66 31,66 -7,28 46,01 
150 I79+H=SH2 22,77 54,11 -2,99 - -79,88 128,75 31,66 165,18 - 4,77 -83,24 
151 SH2=I45+SH -2,99 - 26,33 -23,44 5,88 165,18 - 127,96 53,37 16,14 -5,47 
152 As13=I84+I85 442,44 - 187,59 322,51 67,66 1315,9 - 440,86 883,09 8,06 61,99 
153 I84+H=As14 187,59 54,11 148,59 - -93,12 440,86 31,66 429,17 - -43,34 -62,64 
154 I85+H=As15 322,51 54,11 285,82 - -90,80 883,09 31,66 871,92 - -42,83 -60,69 
155 As15=I86+I87 285,82 - 150,72 203,50 68,40 871,92 - 472,82 446,15 47,04 35,32 
156 I86+H=As16 150,72 54,11 110,84 - -93,99 472,82 31,66 430,21 - -74,26 -41,78 
157 I87+H=As17 203,50 54,11 164,13 - -93,48 446,15 31,66 403,18 - -74,63 -41,00 
158 As14=I88 148,59 - 207,38 - 58,78 429,17 - 552,27 - 123,10 -27,77 
159 I88+H=I89 207,38 54,11 168,61 - -92,89 552,27 31,66 523,93 - -60,00 -50,70 
160 I89=I90+CO 168,61 - 201,41 -23,44 9,36 523,93 - 465,35 53,37 -5,20 13,02 
161 I90+H=As18 201,41 54,11 163,91 0,00 -91,61 465,35 31,66 453,23 - -43,78 -60,83 
162 As18=I91+H 163,91 - 198,62 54,11 88,83 453,23 - 450,25 31,66 28,67 68,67 
163 I91=As19+H 198,62 - 187,39 54,11 42,88 450,25 - 446,91 31,66 28,32 22,97 
164 As19=I92+I93 446,91 - 235,18 25,48 -186,25 446,91 - 367,25 143,93 64,26 -231,44 
165 I93+H=C6H14 25,48 54,11 -26,08 - -105,68 143,93 31,66 122,27 - -53,31 -68,20 
166 I92+H=As20 235,18 54,11 195,43 - -93,87 367,25 31,66 355,40 - -43,50 -63,28 
167 As16=I79+I94 110,84 - 22,77 142,66 54,59 430,21 - 128,75 371,38 69,93 5,42 
168 I94+H=As21 142,66 54,11 103,41 - -93,36 371,38 31,66 328,44 - -74,60 -40,91 
169 As21=I95 103,41 - 157,77 - 54,36 328,44 - 425,07 - 96,64 -13,59 
170 I95+H=I96 157,77 54,11 119,01 - -92,87 425,07 31,66 427,94 - -28,79 -72,63 
171 I96=I97+CO 119,01 0,00 158,48 -23,44 16,03 427,94 0,00 401,79 53,37 27,22 -3,11 
172 I97+H=As22 158,48 54,11 118,92 - -93,68 401,79 31,66 358,77 - -74,67 -41,18 
173 As22=I98+H 118,92 - 155,70 54,11 90,90 358,77 - 386,68 31,66 59,57 49,02 
174 I98=As23+H 155,70 - 142,51 54,11 40,92 386,68 - 343,39 31,66 -11,63 49,10 



Tabla Nº21: (Continuación). 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 
Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

175 As17=I99+H 164,13 - 201,93 54,11 91,91 403,18 - 398,20 31,66 26,68 73,15 
176 I99=As24+H 201,93 - 187,63 54,11 39,82 398,20 - 395,48 31,66 28,93 19,47 
177 As24=I100+I93 187,63 - 234,72 25,48 72,57 395,48 - 346,46 143,93 94,91 5,83 
178 I100+H=As25 234,72 54,11 194,54 - -94,30 346,46 31,66 301,08 - -77,04 -40,13 
179 As26=I101+I102 476,51 - 171,20 369,03 63,72 1368,54 - 435,66 945,22 12,35 55,04 
180 I101+H=As27 171,20 54,11 132,55 - -92,77 435,66 31,66 421,74 - -45,57 -60,72 
181 I102+H=As28 369,03 54,11 332,70 - -90,45 945,22 31,66 934,12 - -42,75 -60,38 
182 As28=I103+I104 332,70 - 523,20 221,84 412,34 934,12 - 523,20 467,32 56,40 372,69 
183 I103+H=As29 176,97 54,11 137,97 - -93,11 523,20 31,66 480,32 - -74,54 -40,70 
184 I104+H=As30 221,84 54,11 183,68 - -92,27 467,32 31,66 424,54 - -74,44 -39,93 
185 As27=I105+I74 132,55 - 206,97 -1,69 72,73 421,74 - 372,38 115,12 65,76 26,49 
186 I105+H=As31 206,97 54,11 167,38 - -93,70 372,38 31,66 360,57 - -43,47 -63,14 
187 As31=I106+H 167,38 - 203,97 54,11 90,70 360,57 - 354,63 31,66 25,71 72,62 
188 I106=As32+H 203,97 - 188,99 54,11 39,13 354,63 - 417,50 31,66 94,52 -27,33 
189 As29=I79+I107 137,97 - 22,77 169,97 54,77 480,32 - 128,75 392,01 40,45 26,33 
190 I107+H=As33 169,97 54,11 130,61 - -93,47 392,01 31,66 349,04 - -74,63 -41,00 
191 As33=I108 130,61 - 185,71 - 55,10 349,04 - 475,17 - 126,13 -33,59 
192 I108+H=I109 185,71 54,11 146,94 - -92,88 475,17 31,66 478,03 - -28,79 -72,64 
193 I109=I110+CO 146,94 - 186,64 -23,44 16,26 478,03 - 422,31 53,37 -2,35 17,91 
194 I110+H=As34 186,64 54,11 146,98 - -93,77 422,31 31,66 379,27 - -74,69 -41,25 
195 As34=I111+H 146,98 - 183,87 54,11 91,00 379,27 - 407,20 31,66 59,59 49,10 

 

 

 

 



Tabla Nº21: (Continuación). 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 
Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

196 I111=As35+H 183,87 - 170,60 54,11 40,85 407,20 - 368,26 31,66 -7,29 45,98 
197 As30=I112+H 183,68 - 219,50 54,11 89,93 424,54 - 450,00 31,66 57,12 49,76 
198 I112=As36+H 219,50 - 212,13 54,11 46,74 450,00 - 398,76 31,66 -19,59 60,51 
199 As36=I113+I93 212,13 - 257,91 25,48 71,27 398,76 - 349,93 143,93 95,10 4,40 
200 I113+H=As37 257,91 54,11 218,47 - -93,55 349,93 31,66 306,95 - -74,64 -41,07 
201 As26=I114+I115 476,51 - 169,10 370,69 63,29 1368,54 - 465,49 913,28 10,23 56,09 
202 I114+H=As38 169,10 54,11 132,84 - -90,38 465,49 31,66 457,51 - -39,64 -62,50 
203 I115+H=As39 370,69 54,11 334,24 - -90,57 913,28 31,66 902,16 - -42,78 -60,49 
204 As39=I116+I104 334,24 - 179,74 221,84 67,34 902,16 - 481,73 467,32 46,89 34,37 
205 I116+H=As40 179,74 54,11 140,65 - -93,20 481,73 31,66 438,82 - -74,57 -40,77 
206 As38=I74+I117 132,84 - -1,69 205,85 71,33 457,51 - 115,12 401,74 59,36 29,59 
207 I117+H=As41 205,85 54,11 166,37 - -93,59 401,74 31,66 389,96 - -43,44 -63,05 
208 As41=I118+H 166,37 - 203,06 54,11 90,80 389,96 - 386,64 31,66 28,34 70,88 
209 I118=As42+H 203,06 - 188,20 54,11 39,25 386,64 - 449,53 31,66 94,55 -27,24 
210 As40=I119+I79 140,65 - 172,51 22,77 54,63 438,82 - 359,97 128,75 49,90 19,55 
211 I119+H=As43 172,51 54,11 133,03 - -93,59 359,97 31,66 316,97 0- -74,65 -41,10 
212 As43=I120 133,03 - 187,62 - 54,59 316,97 - 413,65 - 96,68 -13,39 
213 I120+H=I121 187,62 54,11 148,86 - -92,87 413,65 31,66 416,52 - -28,79 -72,63 
214 I121=I122+CO 148,86 - 188,34 -23,44 16,04 416,52 - 390,37 53,37 27,22 -3,10 
215 I122+H=As44 188,34 54,11 148,54 - -93,91 390,37 31,66 347,30 - -74,72 -41,37 
216 As44=I123+H 148,54 - 185,56 54,11 91,13 347,30 - 375,26 31,66 59,61 49,21 
217 I123=As45+H 185,56 - 171,38 54,11 39,94 375,26 - 336,22 31,66 -7,39 45,13 
218 As46=I124+I125 480,35 - 212,06 334,88 66,59 1380,61 - 420,36 1050 89,25 3,84 
219 I124+H=As47 212,06 54,11 172,90 - -93,28 420,36 31,66 377,43 - -74,58 -40,84 
220 I125+H=As48 334,88 54,11 299,01 - -89,98 1049,50 31,66 1038,51 - -42,65 -59,99 
221 As48=I126+I127 299,01 - 145,63 222,34 68,95 1038,51 - 590,37 501,21 53,07 31,64 

 



Tabla Nº21: (Continuación). 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 
Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 

222 I126+H=As49 145,63 54,11 107,01 - -92,73 590,37 31,66 547,57 - -74,46 -40,38 
223 I127+H=As50 222,34 54,11 183,49 - -92,97 501,21 31,66 458,35 - -74,52 -40,57 
224 As47=I93+I128 172,90 - 25,48 220,22 72,80 377,43 - 143,93 330,49 96,99 4,61 
225 I128+H=As51 220,22 54,11 180,59 - -93,73 330,49 31,66 287,46 - -74,68 -41,22 
226 As51=I129+H 180,60 - 217,44 54,11 90,96 287,46 - 315,38 31,66 59,58 49,07 
227 I129=As52+H 217,44 - 201,05 54,11 37,73 315,38 - 345,19 31,66 61,47 -5,49 
228 As49=I130+I60 107,01 - 137,55 23,62 54,15 547,57 - 484,58 112,78 49,79 19,14 
229 I130+H=As53 137,55 54,11 98,61 - -93,06 484,58 31,66 441,70 - -74,53 -40,65 
230 As53=As54+CO2 98,61 - 185,01 -23,44 62,96 441,70 - 401,71 53,37 13,38 53,56 
231 As54=I131+H 185,01 - 221,45 54,11 90,55 401,71 - 433,03 31,66 62,98 46,27 
232 I131=As55+H 221,45 - 208,62 54,11 41,29 433,03 - 390,69 31,66 -10,68 48,80 
233 As55=I132+H 208,62 - 241,18 54,11 86,67 390,69 - 437,65 31,66 78,62 31,39 
234 I132=As56+H 241,18 - 209,28 54,11 22,21 437,65 - 364,75 31,66 -41,25 51,22 
235 As50=I93+I133 183,49 - 25,48 229,13 71,13 458,35 - 143,93 409,50 95,07 4,28 
236 I133+H=As57 229,13 54,11 189,82 - -93,42 409,50 31,66 366,54 - -74,61 -40,96 
237 As57=I134+H 189,82 - 226,35 54,11 90,64 366,54 - 394,39 31,66 59,51 48,80 
238 I134=As58+H 226,35 - 213,44 54,11 41,21 394,39 - 355,52 31,66 -7,21 46,28 
239 As58=I135+H 213,44 - 247,28 54,11 87,96 355,52 - 369,66 31,66 45,79 55,76 
240 I135=As59+H 247,28 - 209,28 54,11 16,11 369,66 - 364,75 31,66 26,74 -2,70 
241 As46=I137+I138 480,35 - 210,39 337,36 67,48 1380,61 - 452,30 1022 93,67 1,54 
242 I137+H=As60 210,39 54,11 170,89 - -93,62 452,30 31,66 411,61 - -72,34 -42,75 

 

 

 

 



Tabla Nº21: (Continuación). 

 

ΔHf(R1) ΔHf(R2) ΔHf(P1) ΔHf(P2) ΔHr Sf(R1) Sf(R2) Sf(P1) Sf(P2) ΔSr ΔGr 

Código REACCIONES Kcal/Mol Cal/K Mol Kcal/Mol 
243 I138+H=As61 337,37 54,11 301,39 - -90,10 1021,99 31,66 1010,97 - -42,67 -60,09 

244 As61=I139+I104 301,39 - 146,41 221,84 66,87 1010,97 - 593,56 467,32 49,91 31,77 

245 I139+H=As62 146,41 54,11 107,79 - -92,73 593,56 31,66 547,63 - -77,58 -38,18 

246 As60=I93+I140 170,89 - 25,48 217,17 71,76 411,61 - 143,93 360,59 92,90 6,44 

247 I140+H=As63 217,17 54,11 177,68 - -93,61 360,59 31,66 317,59 - -74,66 -41,12 

248 As63=I141+H 177,68 - 214,40 54,11 90,84 317,59 - 345,48 31,66 59,55 48,96 

249 I141=As64+H 214,40 - 201,05 54,11 40,77 345,48 - 345,19 31,66 31,37 18,71 

250 As62=I60+I142 107,79 - 23,62 137,53 53,35 547,63 - 112,78 480,22 45,37 21,45 

251 I142+H=As65 137,53 54,11 98,59 - -93,06 480,22 31,66 437,34 - -74,53 -40,65 

252 As65=As66+CO2 98,59 - 184,23 -89,55 -3,91 437,34 - 401,64 60,13 24,43 -21,08 

253 As66=I143+H 184,23 - 220,67 54,11 90,55 401,64 - 429,48 31,66 59,49 48,72 

254 I143=As67+H 220,67 - 207,84 54,11 41,29 429,48 - 390,62 31,66 -7,20 46,35 

255 As67=I144+H 207,84 - 241,62 54,11 87,89 390,62 - 404,75 31,66 45,78 55,70 

256 I144=As68+H 241,62 - 203,69 54,11 16,19 404,75 - 399,85 31,66 26,76 -2,63 

 

 

 

 

 

 

 

 



APENDICE C 

Propiedades termodinámicas de las moléculas neutras. 
 

Tabla Nº22: Propiedades Termodinámicas de las moléculas Saturadas. 

ΔHfº Sfº 
 

Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

Ss1 -180,50 314,22 123,12 0,55 -1,64E-04 -7877051 -16,94 572,60 -419,57 

Ss2 -95,69 244,25 86,23 0,28 -7,84E-05 -3359596 -2,53 399,38 -283,35 

Ss3 -65,22 108,24 33,23 0,27 -8,59E-05 -4378233 4,18 209,40 -143,06 

Ss4 -173,90 309,07 117,73 0,54 -1,61E-04 -7517366 -14,35 560,77 -408,65 

Ss5 -190,38 332,47 130,78 0,57 -1,71E-04 -8161367 -18,61 604,57 -443,72 

Ss6 -105,57 262,51 93,85 0,30 -8,53E-05 -3640398 -4,20 431,32 -307,48 

Ss7 -183,78 327,33 125,40 0,56 -1,68E-04 -7801994 -16,03 592,71 -432,80 

Ss8 -50,14 126,21 39,36 0,26 -8,24E-05 -4002854 19,90 230,72 -142,33 

Ss9 -27,76 161,17 51,92 0,23 -7,17E-05 -3847390 40,88 268,07 -147,61 

Ss10 -5,30 208,88 67,56 0,18 -5,42E-05 -3509494 58,25 313,90 -162,47 

Ss11 -7,52 151,05 45,25 0,12 -3,32E-05 -2082540 34,22 221,25 -121,35 

Ss12 -8,40 96,29 18,84 0,08 -2,38E-05 -1265793 14,76 132,63 -78,50 

Ss13 -37,62 140,10 35,08 0,26 -8,17E-05 -3921293 30,11 240,10 -138,71 

Ss14 -3,82 181,78 43,29 0,23 -7,05E-05 -3679494 60,20 279,63 -136,43 

Ss15 -66,05 189,48 63,16 0,21 -5,79E-05 -2501489 2,53 303,55 -210,91 

Ss16 -41,35 143,84 43,98 0,14 -4,08E-05 -1789740 6,74 223,69 -150,55 

Ss17 -36,41 134,71 40,15 0,13 -3,74E-05 -1648274 7,58 207,72 -138,48 

Ss18 -26,53 116,45 32,46 0,11 -3,06E-05 -1362012 9,26 175,78 -114,34 
 

 



 

 

Tabla Nº23: Propiedades Termodinámicas de las moléculas Aromáticas. 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

Ar1 -102,17 270,85 84,62 0,40 -1,10E-04 -4229756 17,70 465,31 -309,49 

Ar2 -16,53 119,65 24,54 0,19 -4,76E-05 -2120796 32,65 197,67 -106,34 

Ar3 11,31 116,69 21,00 0,18 -4,62E-05 -2134646 56,26 186,65 -74,98 

Ar4 12,19 133 30,66 0,15 -3,40E-05 -1719615 55,20 204,97 -88,92 

Ar5 46,17 106,33 27,13 0,14 -3,26E-05 -1734063 84,96 170,24 -34,75 

Ar6 42,89 118,82 33,04 0,13 -3,56E-05 -1715639 82,52 183,48 -46,49 

Ar7 -77,47 225,21 67,25 0,34 -9,19E-05 -3661047 21,61 385,39 -249,38 

Ar8 -53,20 260,66 85,34 0,35 -9,76E-05 -4533012 54,18 435,26 -251,87 

Ar9 2,80 164,23 46,17 0,21 -5,70E-05 -3110950 64,43 263,53 -120,87 

Ar10 30,64 161,27 42,65 0,20 -5,56E-05 -3125482 88,05 252,51 -89,51 

Ar11 26,46 167,52 46,43 0,19 -5,01E-05 -2534080 83,89 261,73 -100,15 

Ar12 -58,14 269,79 88,91 0,36 -1,01E-04 -4652772 53,38 451,25 -263,91 

Ar13 -19,66 245,69 78,73 0,30 -8,33E-05 -3733730 75,19 401,50 -207,13 

Ar14 -24,22 150,33 30,99 0,22 -5,47E-05 -2712022 34,44 244,19 -137,26 

Ar15 -11,88 199,73 39,83 0,19 -4,30E-05 -2520536 42,96 291,42 -161,95 

Ar16 4,50 163,68 37,10 0,19 -4,11E-05 -2310604 56,99 251,49 -119,84 

Ar17 32,34 160,72 33,57 0,17 -3,97E-05 -2324706 80,61 240,47 -88,48 

Ar18 36,34 149,27 39,50 0,16 -4,27E-05 -2307607 85,45 229,77 -76,11 
 



 

 

Tabla Nº24: Propiedades Termodinámicas de las moléculas Resinas. 

 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

Rr1 20,04 405,31 140,57 0,72 -2,08E-05 -8150692 209,91 776,67 -336,21 

Rr2 -5,72 218,19 76,15 0,33 -9,20E-05 -4046797 93,69 379,12 -172,89 

Rr3 11,58 262,10 80,23 0,36 -1,01E-05 -4190827 110,16 455,58 -210,18 

Rr4 47,18 204,93 54,91 0,27 -7,52E-05 -3220802 126,38 332,09 -107,12 

Rr5 75,02 201,97 51,34 0,26 -7,39E-05 -3232468 150,01 321,07 -75,75 

Rr6 70,14 204,60 55,13 0,25 -6,83E-05 -2641543 145,15 326,67 -84,55 

Rr7 38,78 261,89 76,65 0,35 -9,97E-05 -4202329 142,88 428,87 -158,68 

Rr8 34,60 268,14 80,46 0,34 -9,42E-05 -3611963 138,72 438,09 -169,33 

Rr9 60,96 226,48 62,09 0,27 -7,57E-05 -2869660 144,28 362,26 -110,45 

Rr10 15,38 255,40 76,87 0,33 -9,17E-05 -3897134 115,60 418,22 -178,47 

Rr11 -15,02 238,23 83,08 0,35 -9,94E-05 -4273190 92,71 412,87 -197,60 

Rr12 37,88 224,97 61,85 0,30 -8,26E-05 -3447529 125,40 365,83 -131,83 

Rr13 65,72 222,01 58,31 0,28 -8,12E-05 -3461258 149,02 354,82 -100,47 

Rr14 61,54 228,26 62,09 0,27 -7,57E-05 -2869660 144,86 364,04 -111,12 

Rr15 49,24 245,41 69,72 0,32 -9,24E-05 -3975888 145,02 398,67 -135,31 

Rr16 45,06 251,66 73,51 0,31 -8,68E-05 -3384564 140,86 407,90 -145,95 
 
 



Tabla Nº24: (Continuación). 

 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

Rr17 71,42 210 55,13 0,25 -6,83E-05 -2641543 146,43 332,07 -87,07 

Rr18 29,31 389,15 158,28 0,64 -1,73E-04 -7978230 226,35 712,62 -274,72 

Rr19 -35,99 132,47 78,09 0,33 -8,79E-05 -410520 70,50 312,10 -148,95 

Rr20 54,68 295,14 77,13 0,32 -8,71E-05 -3743846 153,66 457,54 -168,06 

Rr21 16,91 119,20 56,83 0,27 -7,11E-05 -3277366 96,05 248 -78,33 

Rr22 44,75 116,24 53,33 0,26 -6,97E-05 -3293574 119,67 236,99 -46,97 

Rr23 40,57 122,49 57,12 0,25 -6,42E-05 -2702313 115,51 246,21 -57,62 

Rr24 64,93 220,61 58,13 0,27 -7,17E-05 -3120439 145,25 351,67 -102,03 

Rr25 92,97 217,69 54,62 0,26 -7,04E-05 -3135676 169,07 340,69 -70,49 

Rr26 27,80 385,88 158,40 0,65 -1,80E-04 -8320130 227,19 710,81 -272,62 

Rr27 58,01 291,72 79,91 0,34 -9,60E-05 -4179611 161,44 459,11 -161,38 

Rr28 68,26 217,19 60,89 0,29 -8,07E-05 -3554972 153,04 353,24 -95,35 

Rr29 92,73 281,30 57,13 0,28 -7,88E-05 -3354466 174,86 412,82 -115,42 

Rr30 50,71 403,29 164,29 0,66 -1,78E-04 -8314480 253,32 735,66 -263,95 

Rr31 -17,92 150,03 81.32 0,33 -8,45E-05 -4005414 82,55 316,50 -140 

Rr32 34,98 136,76 60.10 0,27 -6,76E-05 -3180046 115,24 269,47 -74,24 

Rr33 62,82 133,80 56.54 0,26 -6,63E-05 -3192641 138,86 258,45 -42,87 
 



Tabla Nº25: Propiedades Termodinámicas de las moléculas Asfaltenos. 

 

Hfº Sfº Cpº Δ ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 
Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

As1 97,88 752,41 286,16 1,13 -3,15E-04 -14061242 449,04 1326,13 -483,43 
As2 21,63 238,07 89,97 0,37 -1,01E-04 -4702256 134,49 422,13 -162,34 
As3 62,89 507,87 194,87 0,77 -2,07E-04 -9204238 301,68 901,13 -331,95 
As4 66,24 248,15 86,37 0,37 -1,01E-04 -4082094 179,03 432,66 -125,20 
As5 -14,91 221,47 105,56 0,41 -1,09E-04 -4999802 112,36 431,72 -191,20 
As6 80,81 213,16 65,31 0,30 -8,08E-05 -3765079 169,29 356,60 -81,45 
As7 101,49 279,71 62,38 0,29 -8,23E-05 -3538312 187,85 418,30 -106,28 
As8 75,42 179,75 68,20 0,32 -8,87E-05 -3432277 170,07 332,61 -63,80 
As9 102,17 178,56 65,51 0,30 -9,08E-05 -3420882 193,12 323,05 -34,03 

As10 -2,02 133,29 82,98 0,34 -9,00E-05 -4255838 102,45 305,34 -112,25 
As11 14,94 165,38 82,39 0,34 -8,68E-05 -3665379 118,54 337,45 -118,74 
As12 42,20 160,64 78,82 0,32 -8,54E-05 -3677311 141,58 324,66 -86,70 
As13 84,16 731,08 295,13 1,14 -3,23E-04 -14267915 442,44 1315,89 -482,83 
As14 31 238,34 96,15 0,38 -1,08E-04 -4866225 148,59 429,17 -153,18 
As15 44,39 476,13 195,23 0,78 -2.,14E-04 -9306646 285,82 871,92 -327,27 
As16 -16,43 219,96 105,56 0,41 -1,09E-04 -4999802 110,84 430,21 -191,66 
As17 48,68 216,14 86,55 0,38 -1,07E-04 -4174044 164,13 403,18 -119,36 
As18 47,18 262,38 95,48 0,37 -1,05E-04 -4271057 163,91 453,23 -154,78 
As19 74,88 264,12 91,94 0,36 -1,04E-04 -4284886 187,39 446,91 -126,86 
As20 107,88 213,63 70,14 0,28 -8,15E-05 -3431164 195,43 355,40 -54,47 
As21 -5,22 149,53 86,45 0,36 -9,37E-05 -4369530 103,41 328,44 -127,53 
As22 11,16 179,84 85,86 0,35 -9,05E-05 -3779352 118,92 358,77 -133,35 
As23 38,98 172,52 82,35 0,34 -8,91E-05 -3794512 142,51 343,39 -98,95 
As24 76,40 216,50 83,01 0,37 -1,06E-04 -4187412 187,63 395,48 -90,45 

  



 

Tabla Nº25: (Continuación) . 

 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 
Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

As25 108,26 163,13 61,17 0,29 -8,37E-05 -3331449 194,54 301,08 -17,17 
As26 101,32 760,30 302,69 1,20 -3,48E-04 -14761924 476,51 1368,54 -485,78 
As27 19,18 237,99 90,84 0,37 -1,05E-04 -4678673 132,55 421,74 -164 
As28 69,58 508,15 208,68 0,85 -2,46E-04 -9947907 332,70 934,12 -324,13 
As29 1,89 258,80 107,75 0,44 -1,25E-04 -4921827 137,97 480,32 -199,76 
As30 55,39 218,57 98,03 0,42 -1,23E-04 -4906438 183,68 424,54 -114,83 
As31 78,38 217,44 66,15 0,30 -8,42E-05 -3739710 167,38 360,57 -86,15 
As32 102,63 278,91 62,38 0,29 -8,23E-05 -3538312 188,99 417,50 -104,58 
As33 17,32 165,72 85,15 0,37 -1,06E-04 -4177042 130,61 349,04 -114,82 
As34 34,56 195,93 84,51 0,37 -1,02E-04 -3583685 146,98 379,27 -119,70 
As35 62,40 192,97 80,98 0,35 -1,01E-04 -3597792 170,60 368,26 -88,34 
As36 91,70 207,97 92,90 0,39 -1,22E-04 -4887331 212,13 398,76 -68,26 
As37 123,00 157,18 71,03 0,31 -9,94E-05 -4029424 218,47 306,95 2,64 
As38 11,16 260,04 97,86 0,39 -1,12E-04 -4910584 132,84 457,51 -188,86 
As39 79,46 489,89 201,90 0,82 -2,38E-04 -9730060 334,24 902,16 -300,12 
As40 12,87 231,02 100,72 0,41 -1,17E-04 -4689398 140,65 438,82 -167,91 
As41 69,06 233,12 73,13 0,32 -9,16E-05 -3969066 166,37 389,96 -107,82 
As42 93,53 297,23 69,35 0,32 -8,97E-05 -3767624 188,20 449,53 -127,89 
As43 28,06 147,36 78,21 0,35 -9,83E-05 -3949876 133,03 316,97 -89,85 
As44 44,44 177,68 77,58 0,34 -9,51E-05 -3357427 148,54 347,30 -95,66 
As45 71,50 174,65 74,06 0,33 -9,37E-05 -3371768 171,38 336,22 -65,03 
As46 84,16 739,59 320,80 1,26 -3,71E-04 -15511795 480,35 1380,61 -490,43 
As47 54,27 187,00 90,39 0,39 -1,14E-04 -4531026 172,90 377,43 -92,49 
As48 20,19 586,42 227,52 0,89 -2,59E-04 -10861601 299,01 1038,51 -431,22 



Tabla Nº25: (Continuación). 

 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

As49 -36,50 313,65 119,40 0,45 -1,31E-04 -5593484 107,01 547,57 -278,01 

As50 46,87 238,68 104,95 0,44 -1,31E-04 -5131964 183,49 458,35 -138,80 

As51 86,93 138,06 68,58 0,31 -9,19E-05 -3676877 180,60 287,46 -21,53 

As52 110,04 200,33 64,87 0,30 -9,00E-05 -3478898 201,05 345,19 -41,67 

As53 -26,25 239,12 100,38 0,40 -1,15E-04 -4968406 98,61 441,70 -211,97 

As54 65,56 209,09 88,25 0,40 -1,13E-04 -4426866 185,01 401,71 -97,45 

As55 93,40 206,13 84,75 0,38 -1,11E-04 -4443126 208,62 390,69 -66,09 

As56 101,83 191,18 83,44 0,34 -1,02E-04 -3703086 209,28 364,75 -47,20 

As57 78,17 187,89 83,17 0,37 -1,09E-04 -4279379 189,82 366,54 -67,91 

As58 106,01 184,93 79,60 0,35 -1,07E-04 -4291648 213,44 355,52 -36,54 

As59 101,83 191,18 83,44 0,34 -1,02E-04 -3703086 209,28 364,75 -47,20 

As60 43,95 207,47 97,35 0,41 -1,22E-04 -4759482 170,89 411,61 -118,54 

As61 30,87 572,59 220,52 0,86 -2,52E-04 -10630435 301,39 1010,97 -409,48 

As62 -35,72 313,72 119,40 0,45 -1,31E-04 -5593484 107,79 547,63 -277,28 

As63 75,69 154,47 75,51 0,34 -9,93E-05 -3902987 177,68 317,59 -45,63 

As64 110,04 200,33 64,87 0,30 -9,00E-05 -3478898 201,05 345,19 -41,67 

As65 -26,27 234,76 100,38 0,40 -1,15E-04 -4968406 98,59 437,34 -208,93 

As66 64,78 209,02 88,25 0,40 -1,13E-04 -4426866 184,23 401,64 -98,18 

As67 92,62 206,07 84,75 0,38 -1,11E-04 -4443126 207,84 390,62 -66,82 

As68 88,44 212,32 88,52 0,37 -1,06E-04 -3850313 203,69 399,85 -77,47 
 



APENDICE D 

Propiedades termodinámicas de los radicales. 
 

Tabla Nº 26: Propiedades Termodinámicas de los radicales libres presentes en los Saturados. 

 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

I1 -19,15 127,56 31,65 0,25 -8,11E-05 -4318028 45,72 221,64 -110,13 

I2 -79,83 263,75 84,77 0,27 -7,63E-05 -3272396 11,18 415,44 -280,94 

I3 -131,51 312,06 114,97 0,53 -1,58E-04 -7374676 24,42 557,91 -367,88 

I4 -89,71 282,01 92,47 0,29 -8,31E-05 -3558768 9,49 447,39 -305,09 

I5 -141,39 330,31 122,59 0,55 -1,65E-04 -7656090 22,74 589,85 -392,01 

I6 9,96 182 36 0,24 -7,58E-05 -3975732 73,14 275,39 -120,50 

I7 -36,11 131,47 37,64 0,25 -8,05E-05 -4039669 31,59 231,94 -131,50 

I8 32,34 216,96 48,57 0,21 -6,51E-05 -3821380 94,11 312,74 -125,79 

I9 -13,73 166,44 50,20 0,23 -6,98E-05 -38,85 60,07 287,23 -141,89 

I10 50,88 230,38 55,73 0,19 -5,77E-05 -3070712 113,20 331,25 -119,72 

I11 8,49 196,19 58,47 0,21 -6,11E-05 -3211817 74,44 302,91 -138,55 

I12 37,67 115,61 17,22 0,06 -1,90E-05 -1203048 56,31 144,87 -45,56 

I13 38,55 170,36 43,65 0,10 -2,84E-05 -2020724 75,77 233,49 -88,41 

I14 -25,93 93,84 26,42 0,27 -8,41E-05 -3940484 40,26 189,33 -92,87 

I15 -19,59 133,45 28,19 0,25 -8,00E-05 -3477994 44,95 227,79 -115,22 

I16 -3,59 215,35 50,32 0,19 -5,81E-05 -3673457 55,01 307,88 -161,48 
 

 

 



 

Tabla Nº27: Propiedades Termodinámicas de los radicales libres presentes en los Aromáticos. 
 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

Componente (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

I17 1,43 134,96 33,41 0,20 -4,67E-05 -2957244 55,71 223,35 -101,34 

I18 16,62 198,56 41,51 0,17 -3,37E-05 -3016563 65,07 281,07 -132,56 

I19 34,14 162,28 38,12 0,16 -3,23E-05 -2753920 80,35 240,92 -89,05 

I20 50,56 167,17 35,44 0,15 -3,05E-05 -2796268 93,95 240,77 -75,35 

I21 16,72 135,12 29,29 0,16 -3,79E-05 -2598543 60,07 205,42 -84,37 

I22 -50,19 208,98 61,73 0,20 -5,58E-05 -2416851 16,23 319,61 -208,51 

I23 13,11 118,26 24,94 0,17 -3,93E-05 -2516002 56,11 187,12 -75,46 

I24 38,10 101,09 21,61 0,16 -3,95E-05 -2235732 78,98 165,65 -37,50 

I25 54,09 165,36 29,62 0,12 -2,66E-05 -2294826 89,10 223,94 -68,36 

I26 69,67 128,65 26,29 0,12 -2,52E-05 -2031224 102,48 183,45 -26,51 

I27 -25,49 163,34 42,54 0,14 -3,87E-05 -1704710 20,43 239,76 -148.15 

I28 48,87 183,55 54,56 0,18 -4,50E-05 -3838121 104,34 275,41 -89,31 

I29 -20,55 154,21 38,71 0,13 -3,53E-05 -1562634 21,27 223,79 -136,08 

I30 32,44 162,83 49,76 0,18 -4,63E-05 -3757445 87,37 252,87 -90,43 

I31 56,73 146,13 46 0,18 -4,66E-05 -3477744 109,36 231,47 -53,40 

I32 77,97 178,03 49,59 0,16 -4,13E-05 -3198187 129,29 263,37 -55,90 

I33 -10,67 135,95 31,03 0,10 -2,84E-05 -1276953 22,96 191,84 -111,93 
 

 

 

 



 

Tabla Nº28: Propiedades Termodinámicas de los radicales libres presentes en las Resinas. 

 

 
Componente 

ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

 (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

I34 27,53 233,66 87,03 0,29 -7,79E-05 -5009394 120,12 386,65 -151,76 

I35 57,01 284,16 92,02 0,32 -8,66E-05 -5186892 158,61 451,64 -158,96 

I36 80,43 220,40 63,14 0,24 -6,30E-05 -3973262 153,24 339,71 -85,63 

I37 -30,07 67,99 15,74 0,05 -1,29E-05 -812459,90 -14,69 93,51 -80,44 

I38 76,82 203,53 58,80 0,24 -6,43E-05 -3891812 149,27 321,41 -76,73 

I39 101,81 186,37 55,49 0,24 -6,46E-05 -3612656 172,14 299,94 -38,76 

I40 16,95 68,83 5,30 0,03 -9,57E-05 -124047 36,19 67,55 -11,31 

I41 -15,65 80,73 9,02 0,02 -4,78E-05 -62289,43 -3,43 85,61 -63,63 

I42 42 260,77 87,25 0,33 -8,79E-05 -5109236 143,06 426,42 -156,78 

I43 66,99 243,60 83,91 0,32 -8,82E-05 -4828046 165,93 404,94 -118,81 

I44 95,63 239,26 69,25 0,24 -6,42E-05 -3536669 172,73 367,25 -85,50 

I45 9,09 99,44 15,68 0,05 -1,47E-05 -707487,10 26,33 127,96 -63,65 

I46 55,49 259,37 83,89 0,30 -7,98E-05 -4903766 148,71 412,77 -141,53 

I47 30,47 255,77 95,17 0,31 -8,47E-05 -5293258 131,44 422,84 -165,88 

I48 70,55 238,66 70,80 0,26 -6,98E-05 -4257014 151,56 371,66 -109,77 

I49 66,94 221,79 66,49 0,27 -7,12E-05 -4177798 147,59 353,36 -100,87 

I50 91,93 204,62 63,18 0,26 -7,14E-05 -3898826 170,45 331,88 -62,91 

 
 

 



 

 

Tabla Nº28: (Continuación). 

 

Componente ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

 (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

I51 50,46 245,19 79,55 0,30 -8,11E-05 -4822088 143,32 397,16 -135,94 

I52 75,45 228,02 76,25 0,30 -8,14E-05 -4543761 166,19 375,68 -97,97 

I53 104,09 223,69 61,56 0,22 -5,74E-05 -3250990 173 337,99 -64,66 

I54 79,35 266,44 82,18 0,29 -6,97E-05 -4666934 169,11 417,22 -124,26 

I55 95 181,21 89,63 0,29 -7,36E-05 -5081761 187,68 336,24 -48,75 

I56 49,58 164,10 65,25 0,24 -5,87E-05 -4045044 122,30 285,06 -78,14 

I57 45,97 147,24 60,92 0,24 -6,01E-05 -3963938 118,33 266,75 -69,23 

I58 70,26 130,53 57,20 0,23 -6,03E-05 -3686976 140,31 245,36 -32,21 

I59 99,08 239,74 66,07 0,24 -5,97E-05 -3849488 173,06 362,97 -82,16 

I60 5,67 82,76 17,43 0,05 -1,47E-05 -707879,40 23,62 112,78 -55,69 

I61 95,41 227,40 61,70 0,24 -6,11E-05 -3766075 169,04 349,20 -76,50 

I62 14,03 90,31 11,84 0,04 -1,13E-05 -564673,40 27,17 111,99 -51,58 

I63 91,20 311,71 91,17 0,30 -8,16E-05 -5172026 187,74 471,16 -143,55 

I64 101,75 236,55 70,15 0,25 -6,77E-05 -4389644 179,97 364,72 -76,49 

I65 98,14 222,80 65,86 0,26 -6,90E-05 -4311224 175,99 349,54 -69,79 

I66 28,15 200,55 92,55 0,29 -7,04E-05 -4957088 122 359,49 -130,78 

I67 68,23 183,44 68,17 0,24 -5,55E-05 -3920745 142,12 308,31 -74,67 

I68 64,62 163,09 63,90 0,24 -5,68E-05 -3843656 138,14 286,52 -63,32 



 

Tabla Nº29:  Propiedades Termodinámicas de los radicales libres presentes en los Asfaltenos. 

 

Componente ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 
 (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

I69 53,57 252,65 103,76 0,32 -8,91E-05 -5801428 159,78 428,40 -141,45 
I70 108,96 490,97 228,84 0,69 -1,80E-04 -11437501 339,63 879,48 -278,78 
I71 31,16 268,51 119,92 0,36 -9,26E-05 -6199301 151,30 471,11 -179,96 
I72 112,31 298,67 97,80 0,33 -8,65E-05 -5050082 218,45 475,64 -116 
I73 126,88 232,48 75,73 0,26 -6,74E-05 -4653466 208,87 368,40 -50,17 
I74 -22,39 80,17 22,64 0,06 -1,63E-05 -954078,10 -1,69 115,12 -82,64 
I75 119,41 218,58 75,38 0,27 -7,21E-05 -4543725 202,83 355,43 -47,09 
I76 118,67 231,08 77,53 0,28 -7,61E-05 -4234980 207,01 376,47 -57,70 
I77 117,81 213,94 76,38 0,29 -7,74E-05 -4154625 207,05 360,56 -46,48 
I78 43,61 186,03 95,06 0,30 -7,53E-05 -5274462 141,32 350,52 -105,14 
I79 0,73 91,88 21,26 0,06 -1,82E-05 -850136,20 22,77 128,75 -67,76 
I80 56,22 233,14 100 0,30 -7,35E-05 -4529944 156,44 404,20 -127,78 
I81 14,27 227,94 102,79 0,31 -7,69E-05 -4674456 118,11 404,85 -166,56 
I82 61,01 215,90 92,51 0,30 -7,35E-05 -4530217 158,17 380,48 -109,37 
I83 56,75 197,79 91,35 0,30 -7,49E-05 -4448692 154,81 363,60 -100,85 
I84 77,07 257,66 110,13 0,33 -9,22E-05 -6035213 187,59 440,86 -122,39 
I85 90,46 495,45 223,39 0,71 -1,87E-04 -11596424 322,51 883,09 -298,44 
I86 30,58 270,22 119,92 0,36 -9,26E-05 -6199301 150,72 472,82 -181,74 
I87 94,75 266,66 98,32 0,34 -9,28E-05 -5168018 203,50 446,15 -110,21 
I88 95,82 367,38 105,60 0,34 -9,38E-05 -5406964 207,38 552,27 -180,95 
I89 53,43 333,19 108,41 0,35 -9,71E-05 -5552626 168,61 523,93 -199,79 

 

 



Tabla Nº29:  (Continuación). 

 

Componente ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 
 (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

I90 91,45 282,07 107,63 0,33 -9,04E-05 -5294476 201,41 465,35 -125,80 
I91 87,77 265,73 106,51 0,34 -9,17E-05 -5216132 198,62 450,25 -117,97 
I92 153,95 232,95 79,51 0,25 -6,88E-05 -4236042 235,18 367,25   -23,05 
I93 4,15 108,56 19,52 0,06 -1,82E-05 -850264,80 25,48 143,93 -75,72 
I94 40,85 200,05 98,92 0,31 -7,87E-05 -5418434 142,66 371,38 -118,48 
I95 53,46 247,17 103,89 0,31 -7,69E-05 -4675785 157,77 425,07 -141,12 
I96 11,07 244,18 106,60 0,32 -8,04E-05 -4815188 119,01 427,94 -181,89 
I97 57,23 230,36 96,37 0,31 -7,69E-05 -4674034 158,48 401,79 -124,03 
I98 53,55 214,03 95,22 0,32 -7,83E-05 -4593144 155,70 386,68 -116,19 
I99 91,07 214,11 103,25 0,34 -9,27E-05 -5053845 201,93 398,20 -78,06 

I100 154,71 215,97 70,22 0,26 -7,12E-05 -4111274 234,72 346,46 -8,89 
I101 64,81 259,52 104,27 0,32 -8,91E-05 -5803622 171,20 435,66 -135,13 
I102 115,65 527,47 239,03 0,78 -2,18E-04 -12408082 369,03 945,22 -295,61 
I103 47,96 309,33 121,75 0,39 -1,09E-04 -6094730 176,97 523,20 -190,92 
I104 100,64 269 112,16 0,37 -1,07E-04 -6086702 221,84 467,32 -106,76 
I105 124,45 236,76 76,52 0,26 -7,08E-05 -4623930 206,97 372,38 -54,87 
I106 120,55 217,78 75,38 0,27 -7,21E-05 -4543725 203,97 354,63 -45,39 
I107 63,39 216,25 96,95 0,33 -9,12E-05 -5173226 169,97 392,01 -105,67 
I108 78,10 297,71 92,44 0,34 -9,27E-05 -4546393 185,71 475,17 -148,41 
I109 35,71 294,73 95,22 0,35 -9,61E-05 -4689962 146,94 478,03 -189,19 
I110 80,63 246,46 94,50 0,33 -8,93E-05 -4435504 186,64 422,31 -110,31 
I111 76,95 230,12 93,28 0,33 -9,07E-05 -4350481 183,87 407,20 -102,46 
I112 97,40 250,45 111,01 0,38 -1,09E-04 -6006188 219,50 450 -96,92 
I113 169,07 207,71 82,35 0,28 -8,53E-05 -4987996 257,91 349,93 11,85 
I114 54,51 275,66 111,96 0,35 -9,59E-05 -6088946 169,10 465,49 -158,21 
I115 125,53 509,21 231,46 0,75 -2,11E-04 -12130034 370,69 913,28 -271,48 



Tabla Nº29:  (Continuación). 

Componente ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 
 (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

I116 58,94 281,55 114,20 0,37 -1,02E-04 -5817962 179,74 481,73 -158,99 
I117 115,13 252,43 84,19 0,28 -7,76E-05 -4908114 205,85 401,74 -76,63 
I118 111,45 236,10 83,07 0,29 -7,90E-05 -4829856 203,06 386,64 -68,80 
I119 74,13 197,89 89,27 0,31 -8,43E-05 -4888366 172,51 359,97 -80,60 
I120 86,74 245,01 94,24 0,31 -8,25E-05 -4146335 187,62 413,65 -103,24 
I121 44,35 242,02 96,98 0,32 -8,59E-05 -4286935 148,86 416,52 -144,01 
I122 90,51 228,20 86,71 0,31 -8,25E-05 -4143000 188,34 390,37 -86,15 
I123 86,83 211,87 85,55 0,31 -8,39E-05 -4062202 185,56 375,26 -78,31 
I124 100,34 237,53 103,36 0,35 -9,88E-05 -5619448 212,06 420,36 -83,51 
I125 66,26 605,73 260,71 0,81 -2,29E-04 -13546996 334,88 1049,50 -403,08 
I126 9,57 364,18 135,72 0,41 -1,13E-04 -6947006 145,63 590,37 -269,49 
I127 92,94 289,20 119,84 0,40 -1,14E-04 -6372102 222,34 501,21 -130,09 
I128 133 188,59 78,78 0,27 -7,86E-05 -4546634 220,22 330,49 -12,17 
I129 129,32 172,25 77,58 0,28 -8,00E-05 -4463140 217,44 315,38 -4,32 
I130 19,82 289,65 114,73 0,36 -9,89E-05 -6166460 137,55 484,58 -203,18 
I131 107,95 246,77 99,75 0,36 -9,91E-05 -5409550 221,45 433,03 -83,04 
I132 132,69 262,64 86,05 0,36 -1,01E-04 -5159407 241,18 437,65 -66,56 
I133 124,24 238,42 95,27 0,33 -9,39E-05 -5300214 229,13 409,50 -58,81 
I134 120,56 222,08 94,13 0,33 -9,53E-05 -5220185 226,35 394,39 -50,97 
I135 145,30 205,22 86,54 0,33 -9,55E-05 -4939117 247,28 369,66 -12,64 
I136 90,46 255,79 110,96 0,37 -1,06E-04 -5899266 210,39 452,30 -107,64 
I137 76,94 591,90 253,01 0,79 -2,22E-04 -13260974 337,37 1021,99 -381,24 
I138 10,35 367,36 135,72 0,41 -1,13E-04 -6947006 146,41 593,56 -270,95 
I139 121,76 205,00 86,46 0,30 -8,55E-05 -4832258 217,17 360,59 -36,37 
I140 118,08 188,66 85,26 0,30 -8,69E-05 -4748604 214,40 345,48 -28,53 
I141 19,80 285,29 114,73 0,36 -9,89E-05 -6166460 137,53 480,22 -200,14 
I142 107,17 243,22 99,75 0,36 -9,91E-05 -5409550 220,67 429,48 -81,32 
I143 131,91 226,36 92,12 0,35 -9,94E-05 -5125167 241,62 404,75 -42,98 

 



Tabla Nº30:  Propiedades Termodinámicas de otros tipos de moléculas. 

 

Componente ΔHfº Sfº Cpº ΔHf(T) Sf(T) Gf(T) 

 (Kcal/mol) Cal/K Mol a b c d (Kcal/mol) Cal/K Mol Kcal/Mol 

H2 0,00 31,21 4,04 0,00 0,00 0,00 2,59 36,58 -23,13 

CH4 -17,90 44,49 2,86 0,02 -4,58E-06 30193,45 -12,40 53,73 -50,18 

CO2 -94,05 51,09 10,13 0,00 -6,95E-07 -212500 -89,55 60,13 -131,83 

CO -26,42 47,24 6,14 0,00 -3,53E-07 26500 -23,44 53,37 -60,97 

C3H8 -24,82 64,51 12,60 0,00 0,00 0,00 -19,72 75,33 -72,68 
C5H12 -36,98 80,12 15,32 0,07 -2,10E-05 -613819,30 -14,90 115,79 -96,31 

C4H10 -32,18 70,58 17,01 0,05 -1,31E-05 -784112,50 -15,06 99,58 -85,07 

H2S -4,93 49,16 8,18 0,00 0,00 0,00 -1,62 56,18 -41,12 

C6H14 -39,90 93 34,10 0,00 0,00 0,00 -26,08 122,27 -112,06 

H. 52,10 27,39 4,97 0,00 0,00 0,00 54,11 31,66 31,86 

CH3. 35,10 46,38 9,25 0,00 0,00 0,00 38,85 54,32 0,65 

C1 -63,52 51,72 20,43 0,06 -1,77E-05 -874577,40 -42,39 86,91 -103,51 

C2 -68,46 60,85 21,67 0,08 -2,29E-05 -812080,80 -42,81 102,98 -115,22 

SH2 -27,07 124,64 23,94 0,07 -1,94E-05 -846101,50 -2,99 165,18 -119,14 

HS. 33,30 46,76 6,87 0,00 -1,22E-07 47300 36,41 53,28 -1,06 

SH1 -22,13 115,51 20,47 0,06 -1,57E-05 -732349,60 -2,21 149,20 -107,12 

 

 

 

 
 



APENDICE E 

Reacciones No espontáneas  

 
Tabla Nº 31:  Reacciones No espontáneas pertenecientes a los Saturados. 

 

N° Reacción Reacción Original ΔGr Grupo A Grupo B 

1 Ss1=I1+I2 28,50 X  

2 I2=Ss2+H 29,45  X 

5 Ss1=I3+CH3 52,35 X  

8 Ss5=I1+I4 28,50 X  

9 I4=Ss6+H 29,46  X 

10 Ss5=I5+CH3· 52,36 X  

12 Ss3=I6 22,56  X 

14 I7=Ss8+H 21,03  X 

17 I9=Ss9+H 26,14  X 

21 Ss10=I12+I13 28,50 X  

24 Ss3=I14+H 82,05 X  

26 Ss13=I15+H 55,35 X  

TOTAL   7 5 

 

 

 

 



 

Tabla Nº32:  Reacciones No Espontáneas pertenecientes a los Aromáticos. 

 

N° Reacción Reacción Original ΔGr Grupo A Grupo B 
29 I16=Ar14+H 56,07  X 
30 Ar14=I17+H 67,78 X  
32 Ar15=I18+H 61,25 X  
33 I18=Ar16+H 44,57  X 
34 Ar16=I19+H 62,65 X  
35 I19=Ar17+H 32,43  X 
36 Ar17=I20+H 148,22 X  
38 Ar1=I21+I22 16,61 X  
39 I22=Ss15+H 29,45  X 
41 Ar2=I23+H 62,73 X  
42 I23=Ar3+H 32,34  X 
43 Ar3=I24+H 69,34 X  
45 Ar4=I25+H 147,23 X  
47 Ar5=I26+H 97,02 X  
48 I26=Ar6+H 25,93  X 
49 Ar7=I21+I27 16,86 X  
50 I27=Ss16+H 29,45  X 
51 Ar8=I28+I29 26,48 X  
52 I29=Ss17+H 29,45  X 
54 Ar9=I30+H 62,29 X  
55 I30=Ar10+H 32,78  X 
56 Ar10=I31+H 67,96 X  
58 Ar12=I28+I27 26,45 X  
59 Ar13=I32+I33 39,29 X  
60 I33=Ss18+H 29,45  X 

TOTAL   15 10 
 



Tabla Nº33:  Reacciones No Espontáneas pertenecientes a los Resinas. 

N° Reaccion Reaccion Original ΔGr Grupo A Grupo B 
62 Rr1=I34+I35 25,49 X  
67 Rr4=I38+H 62,25 X  
68 I38=Rr5+H 32,83  X 
69 Rr5=I39+H 68,85 X  
72 C1=I40+I41 28,57 X  
75 Rr3=I42+H 85,26 X  
76 I42=Rr7+H 29,96  X 
77 Rr7=I43+H 71,72 X  
79 Rr8=I44+I45 20,18 X  
82 Rr1=I46+I47 28,80 X  
87 Rr12=I49+H 62,82 X  
88 I49=Rr13+H 32,26  X 
89 Rr13=I50+H 69,42 X  
91 Rr10=I51+H 74,39 X  
92 I51=Rr15+H 32,49  X 
93 Rr15=I52+H 69,19 X  
95 Rr16=I53+I45 17,65 X  
97 Rr18=I54+I55 250,28 X  

102 Rr21=I57+H 40,95 X  
103 I57=Rr22+H 54,12  X 
104 Rr22=I58+H 46,62 X  
106 Rr20=I59+I60 30,21 X  
108 Rr24=I61+H 57,38 X  
109 I61=Rr25+H 37,87  X 
111 SH1=I62+SH 54,48 X  
116 Rr27=I64+I60 29,20 X  
118 Rr28=I65+H 57,41 X  
124 Rr32=I68+H 42,77 X  
125 I68=Rr33+H 52,31  X 

TOTAL   22 7 



Tabla Nº34:  Reacciones No Espontáneas pertenecientes a los Asfaltenos. 

N° Reaccion Reaccion Original ΔGr Grupo A Grupo B 
126 As1=I69+I70 63,21 X   
129 As3=I71+I72 35,99 X   
132 As2=I73+I74 29,53 X   
134 As6=I75+H 66,21 X   
138 As4=I60+I76 11,81 X   
140 As8=I77+H 49,18 X   
141 I77=As9+H 44,30   X 
142 As5=I78+I79 18,30 X   
144 As10=I80+H· 16,33 X   
148 As11=I83+H 49,74 X   
149 I83=As12+H 46,01   X 
152 As13=I84+I85 61,99 X   
155 As15=I86+I87 35,32 X   
160 I89=I90+CO 13,02   X 
162 As18=I91+H 68,67 X   
163 I91=As19+H 22,97   X 
173 As22=I98+H 49,02 X   
174 I98=As23+H 49,10   X 
175 As17=I99+H 73,15 X   
176 I99=As24+H 19,47   X 
179 As26=I101+I102 55,04 X   
182 As28=I103+I104 372,69 X   
185 As27=I105+I74 26,49 X   
187 As31=I106+H 72,62   X 
189 As29=I79+I107 26,33 X   
193 I109=I110+CO 17,91   X 
195 As34=I111+H 49,10 X   
196 I111=As35+H 45,98   X 
197 As30=I112+H 49,76 X   



 
Tabla Nº34 : (Continuación). 

N° Reaccion Reaccion Original ΔGr Grupo A Grupo B 
198 I112=As36+H 60,51   X 
201 As26=I114+I115 56,09 X   
204 As39=I116+I104 34,37 X   
206 As38=I74+I117 29,59 X   
208 As41=I118+H 70,88 X   
210 As40=I119+I79 19,55 X   
216 As44=I123+H 49,21 X   
217 I123=As45+H 45,13   X 
221 As48=I126+I127 31,64 X   
226 As51=I129+H 49,07 X   
228 As49=I130+I60 19,14 X   
230 As53=As54+CO2 53,56   X 
231 As54=I131+H 46,27 X   
232 I131=As55+H 48,80   X 
233 As55=I132+H 31,39 X   
234 I132=As56+H 51,22   X 
237 As57=I134+H 48,80 X   
238 I134=As58+H 46,28   X 
239 As58=I135+H 55,76 X   
241 As46=I136+I137 1,54 X   
244 As61=I138+I104 3,77 X   
248 As63=I140+H 48,96 X   
249 I140=As64+H 18,71   X 
250 As62=I60+I142 21,45 X   
253 As66=I142+H 48,72 X   
254 I142=As67+H 46,35   X 
255 As67=I143+H 55,70 X   

TOTAL 39 17 



APENDICE F 

Pesos moleculares de las moléculas neutras. 

 
Tabla Nº 35 : Pesos Moleculares de las moléculas Saturadas. 

 

Código Compuestos Neutros C H N O S PM 

564 Ss1 41 76 0   0  0 568 

565 Ss2 23 46  0  0  0 322 

566 Ss3 18 30  0  0  0 246 

567 Ss4 40 74  0  0  0 554 

568 Ss5 43 80  0  0  0 596 

569 Ss6 25 50  0  0  0 350 

570 Ss7 42 78  0  0  0 582 

571 Ss8 18 30  0  0  0 246 

572 Ss9 18 30  0  0  0 246 

573 Ss10 18 30  0  0  0 246 

574 Ss11 11 20  0  0  0 152 

575 Ss12 7 12  0  0  0 96 

576 Ss13 18 28  0  0  0 244 

577 Ss14 18 26  0  0  0 242 

578 Ss15 17 34  0  0  0 238 

579 Ss16 12 24  0  0  0 168 

580 Ss17 11 22  0  0  0 154 

581 Ss18 9 18 0  0 0  126 
 



 
Tabla Nº36 : Pesos Moleculares de las moléculas Aromáticas. 

 

Código Compuestos Neutros C H N O S PM 

582 Ar1 32 54 0  0   0 438 

583 Ar2 15 20 0  0  0 200 

584 Ar3 15 18  0  0  0 198 

585 Ar4 15 16  0  0  0 196 

586 Ar5 15 14  0  0  0 194 

587 Ar6 15 12  0  0  0 192 

588 Ar7 27 44  0  0  0 368 

589 Ar8 31 46  0  0  0 418 

590 Ar9 20 24  0  0  0 264 

591 Ar10 20 22  0  0  0 262 

592 Ar11 20 20  0  0  0 260 

593 Ar12 32 48  0  0  0 432 

594 Ar13 30 40  0  0  0 400 

595 Ar14 18 24  0  0  0 240 

596 Ar15 18 22  0  0  0 238 

597 Ar16 18 20  0  0  0 236 

598 Ar17 18 18  0  0  0 234 

599 Ar18 18 16  0  0  0 232 
 

 

 

 



 

 
Tabla Nº37 : Pesos Moleculares de las moléculas Resinas. 

 

Código Compuestos Neutros C H N O S PM 

600 Rr1 66 68 0 1 2 940 

601 Rr2 32 32 0 1 1 464 

602 Rr3 34 38 0 0 1 478 

603 Rr4 27 24 0 0 1 380 

604 Rr5 27 22 0 0 1 378 

605 Rr6 27 20 0 0 1 376 

606 Rr7 34 36 0 0 1 476 

607 Rr8 34 34 0 0 1 474 

608 Rr9 29 24 0 0 1 404 

609 Rr10 32 34 0 0 1 450 

610 Rr11 34 36 0 1 1 492 

611 Rr12 29 28 0 0 1 408 

612 Rr13 29 26 0 0 1 406 

613 Rr14 29 24 0 0 1 404 

614 Rr15 32 32 0 0 1 448 

615 Rr16 32 30 0 0 1 446 
 

 

 

 



Tabla Nº37 : (Continuación) . 

Código Compuestos Neutros C H N O S PM 

616 Rr17 27 20 0 0 1 376 

617 Rr18 63 63 1 1 2 913 

618 Rr19 31 35 1 1 0 437 

619 Rr20 32 30 0 0 2 478 

620 Rr21 26 27 1 0 0 353 

621 Rr22 26 25 1 0 0 351 

622 Rr23 26 23 1 0 0 349 

623 Rr24 28 22 0 0 1 390 

624 Rr25 28 20 0 0 1 388 

625 Rr26 64 65 1 1 2 927 

626 Rr27 34 32 0 0 2 504 

627 Rr28 30 24 0 0 1 416 

628 Rr29 30 22 0 0 1 414 

629 Rr30 67 63 1 1 2 961 

630 Rr31 33 33 1 1 0 459 

631 Rr32 28 25 1 0 0 375 

632 Rr33 28 23 1 0 0 373 
 

 

 



Tabla Nº38 : Pesos Moleculares de las moléculas presentes en los Asfaltenos. 

Código Compuestos Neutros C H N O S PM 
633 As1 115 106 2 2 4 1674 
634 As2 38 34 0 1 1 538 
635 As3 77 74 2 1 3 1138 
636 As4 37 33 1 0 2 555 
637 As5 40 43 1 1 1 585 
638 As6 32 24 0 0 1 440 
639 As7 32 22 0 0 1 438 
640 As8 33 25 1 0 1 467 
641 As9 33 23 1 0 1 465 
642 As10 35 33 1 1 0 483 
643 As11 34 35 1 0 0 457 
644 As12 34 33 1 0 0 455 
645 As13 118 108 2 2 3 1680 
646 As14 40 34 0 1 1 562 
647 As15 78 76 2 1 2 1120 
648 As16 40 43 1 1 1 585 
649 As17 38 35 1 0 1 537 
650 As18 39 36 0 0 1 536 
651 As19 39 34 0 0 1 534 
652 As20 33 22 0 0 1 450 
653 As21 36 35 1 1 0 497 

654 As22 35 37 1 0 0 471 
 

 

 



Tabla Nº38 :(Continuación). 

Código Compuestos Neutros C H N O S PM 

655 As23 35 35 1 0 0 469 

656 As24 38 33 1 0 1 535 

657 As25 32 21 1 0 1 451 

658 As26 122 112 2 2 4 1764 

659 As27 38 34 0 1 1 538 

660 As28 84 80 2 1 3 1228 

661 As29 42 43 1 1 2 641 

662 As30 42 39 1 0 1 589 

663 As31 32 24 0 0 1 440 

664 As32 32 22 0 0 1 438 

665 As33 37 33 1 1 1 539 

666 As34 36 35 1 0 1 513 

667 As35 36 33 1 0 1 511 

668 As36 41 35 1 0 1 573 

669 As37 35 23 1 0 1 489 

670 As38 40 38 0 1 1 566 

671 As39 82 76 2 1 3 1200 

672 As40 40 39 1 1 2 613 

673 As41 34 28 0 0 1 468 

674 As42 34 26 0 0 1 466 

675 As43 35 29 1 1 1 511 

676 As44 34 31 1 0 1 485 
 

 

 



Tabla Nº38 :(Continuación). 

Código Compuestos Neutros C H N O S PM 
677 As45 34 29 1 0 1 483 
678 As46 128 117 3 2 4 1855 

679 As47 39 35 1 0 1 549 

680 As48 89 84 2 2 3 1308 

681 As49 45 43 1 2 2 693 

682 As50 44 43 1 0 1 617 

683 As51 33 23 1 0 1 465 
684 As52 33 21 1 0 1 463 

685 As53 41 35 1 2 1 605 

686 As54 40 35 1 0 1 561 
687 As55 40 33 1 0 1 559 

688 As56 38 27 1 0 1 529 

689 As57 38 31 1 0 1 533 
690 As58 38 29 1 0 1 531 

691 As59 38 27 1 0 1 529 

692 As60 41 39 1 0 1 577 

693 As61 87 80 2 2 3 1280 

694 As62 45 43 1 2 2 693 

695 As63 35 27 1 0 1 493 

696 As64 33 21 1 0 1 463 

697 As65 41 35 1 2 1 605 

698 As66 40 35 1 0 1 561 

699 As67 40 33 1 0 1 559 

700 As68 40 31 1 0 1 557 
 

 



 

APENDICE G 

Pesos moleculares de los radicales libres. 
 

Tabla Nº39 : Pesos Moleculares de las Radicales presentes en los Saturados. 

 

Código Radicales Libres C H N O S PM 

701 I1 18 29  0  0  0 245 

702 I2 23 47  0  0  0 323 

703 I3 40 73  0  0  0 553 

704 I4 25 51  0  0  0 351 

705 I5 42 77  0  0  0 581 

706 I6 18 30  0  0  0 246 

707 I7 18 31  0  0  0 247 

708 I8 18 30  0  0  0 246 

709 I9 18 31  0  0  0 247 

710 I10 18 30  0  0  0 246 

711 I11 18 31  0  0  0 247 

712 I12 7 11  0  0  0 95 

713 I13 11 19  0  0  0 151 

714 I14 18 29  0  0  0 245 

715 I15 18 27  0  0  0 243 

716 I16 18 25  0  0  0 241 



Tabla Nº40 : Pesos Moleculares de las Radicales presentes en los Aromáticos. 

 

Código Radicales Libres C H N O S PM 

717 I17 18 23 0 0 0 239 

718 I18 18 21 0 0 0 237 

719 I19 18 19 0 0 0 235 

720 I20 18 17 0 0 0 233 

721 I21 15 19 0 0 0 199 

722 I22 17 35 0 0 0 239 

723 I23 15 19 0 0 0 199 

724 I24 15 17 0 0 0 197 

725 I25 15 15 0 0 0 195 

726 I26 15 13 0 0 0 193 

727 I27 12 25 0 0 0 169 

728 I28 20 23 0 0 0 263 

729 I29 11 23 0 0 0 155 

730 I30 20 23 0 0 0 263 

731 I31 20 21 0 0 0 261 

732 I32 20 19 0 0 0 259 

733 I33 9 19 0 0 0 127 
 



Tabla Nº 41 : Pesos Moleculares de las Radicales presentes en las Resinas. 

Código Radicales Libres C H N O S PM 

734 I34 32 31 0 1 1 463 

735 I35 34 37 0 0 1 477 

736 I36 27 23 0 0 1 379 

737 I37 5 9 0 1 0 85 

738 I38 27 23 0 0 1 379 

739 I39 27 21 0 0 1 377 

740 I40 3 7 0 0 0 43 

741 I41 2 3 0 1 0 43 

742 I42 34 37 0 0 1 477 

743 I43 34 35 0 0 1 475 

744 I44 29 23 0 0 1 403 

745 I45 5 11 0 0 0 71 

746 I46 32 33 0 0 1 449 

747 I47 34 35 0 1 1 491 

748 I48 29 27 0 0 1 407 

749 I49 29 27 0 0 1 407 
 

 

 



Tabla Nº41 :(Continuación) . 

 

Código Radicales Libres C H N O S PM 

750 I50 29 25 0 0 1 405 

751 I51 32 33 0 0 1 449 

752 I52 32 31 0 0 1 447 

753 I53 27 19 0 0 1 375 

754 I54 33 29 0 0 1 457 

755 I55 31 34 1 1 0 436 

756 I56 26 26 0 0 1 370 

757 I57 26 26 1 0 0 352 

758 I58 26 24 1 0 0 350 

759 I59 29 21 0 0 1 401 

760 I60 4 9 0 0 1 89 

761 I61 29 21 0 0 1 401 

762 I62 4 9 0 0 0 57 

763 I63 34 31 0 0 2 503 

764 I64 30 23 0 0 1 415 

765 I65 30 23 0 0 1 415 

766 I66 33 32 1 1 0 458 

767 I67 28 24 1 0 0 374 

768 I68 28 24 1 0 0 374 
 

 



Tabla Nº42 : Pesos Moleculares de las Radicales presentes en los Asfaltenos. 

 

Código Radicales Libres C H N O S PM 
769 I69 38 33  0 1 1 537 

770 I70 77 73 2 1 3 1137 

771 I71 40 42 1 1 1 584 

772 I72 37 32 1  0 1 522 

773 I73 32 23  0  0 1 439 

774 I74 6 11  0 1  0 99 

775 I75 32 23  0  0 1 439 

776 I76 33 24 1  0 1 466 

777 I77 33 24 1  0 1 466 

778 I78 35 32 1 1  0 482 

779 I79 5 11  0 0  1 103 

780 I80 35 33 1 1  0 483 

781 I81 35 34 1 1  0 484 

782 I82 34 34 1  0  0 456 

783 I83 34 34 1  0  0 456 

784 I84 40 33 0  1 1 561 

785 I85 78 75 2 1 2 1119 

786 I86 40 42 1 1 1 584 

787 I87 38 34 1  0 1 536 

788 I88 40 34  0 1 1 562 

789 I89 40 35  0 1 1 563 

790 I90 39 35  0  0 1 535 

791 I91 39 35  0  0 1 535 

792 I92 33 21  0  0 1 449 

 



Tabla Nº42 :(Continuación)  

 
Código Radicales Libres C H N O S PM 

793 I93 6 13 0 0 0 85 
794 I94 36 34 1 1 0 496 
795 I95 36 35 1 1 0 497 
796 I96 36 36 1 1 0 498 
797 I97 35 36 1 0 0 470 
798 I98 35 36 1 0 0 470 
799 I99 38 34 1 0 1 536 
800 I100 32 20 1 0 1 450 
801 I101 38 33 0 1 1 537 
802 I102 84 79 2 1 3 1227 
803 I103 42 42 1 1 2 640 
804 I104 42 38 1 0 1 588 
805 I105 32 23 0 0 1 439 
806 I106 32 23 0 0 1 439 
807 I107 37 32 1 1 1 538 
808 I108 37 33 1 1 1 539 
809 I109 37 34 1 1 1 540 
810 I110 36 34 1 0 1 512 
811 I111 36 34 1 0 1 512 
812 I112 42 38 1 0 1 588 
813 I113 35 22 1 0 1 488 
814 I114 40 37 0 1 1 565 
815 I115 82 75 2 1 3 1199 
816 I116 40 38 1 1 2 612 
817 I117 34 27 0 0 1 467 
818 I118 34 27 0 0 1 467 



 
Tabla Nº42 :(Continuación) . 

Código Radicales Libres C H N O S PM 
819 I119 35 28 1 1 1 510 
820 I120 35 29 1 1 1 511 
821 I121 35 30 1 1 1 512 
822 I122 34 30 1 0 1 484 
823 I123 34 30 1 0 1 484 
824 I124 39 34 1 0 1 548 
825 I125 89 83 2 2 3 1307 
826 I126 45 42 1 2 2 692 
827 I127 44 42 1 0 1 616 
828 I128 33 22 1 0 1 464 
829 I129 33 22 1 0 1 464 
830 I130 41 34 1 2 1 604 
831 I131 40 34 1 0 1 560 
832 I132 38 30 1 0 1 532 
833 I133 38 30 1 0 1 532 
834 I134 38 30 1 0 1 532 
835 I135 38 28 1 0 1 530 
836 I136 41 38 1 0 1 576 
837 I137 87 79 2 2 3 1279 
838 I138 45 42 1 2 2 692 
839 I139 35 26 1 0 1 492 
840 I140 35 26 1 0 1 492 
841 I141 41 34 1 2 1 604 
842 I142 40 34 1 0 1 560 
843 I143 40 32 1 0 1 558 

 



Tabla Nº43 : Pesos Moleculares de otras moléculas. 

 

Compuestos Neutros C H N O S PM 

H2 0 2 0 0 0 2 

CH4 1 4 0 0 0 16 

CO 1 0 0 1 0 28 

C3H8 3 8 0 0 0 44 

C5H12 5 12 0 0 0 72 

C4H10 4 10 0 0 0 58 

H2S 0 2 0 0 1 34 

C6H14 6 14 0 0 0 86 

CO2 6 14 0 0 0 86 

C1 5 10 0 1 0 86 

C2 6 12 0 1 0 100 

• SH 0 1 0 0 1 33 

SH1 4 10 0 0 1 90 

SH2 5 12 0 0 1 104 
 



APENDICE H 
 

Método de contribuciones de grupos para el cálculo de propiedades termodinámicas 
de moléculas neutras. 

 
Saturados 
 
Saturado Ss1        Codigo: 564       
 

 
 
 
COMPUESTO=C41H76                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -180.5000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   314.2171     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -67.20060     
 B=   1.061168     
 C= -6.3662999E-04 
 D=  1.4341600E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   196.3954     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   123.1185     
 B=  0.5489582     
 C= -1.6424130E-04 
 D=  -7877051.     
 CP A 25°C 
 CP0=   183.5781     
 %ERROR=  0.5224211     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  31 G2    
   8 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  



   1 G29b2 
   2 G30b2 
 
 
 
Saturado Ss2     Codigo: 565 
 

 
 
 
 COMPUESTO=C23H46                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -95.69000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   244.2540     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   5.072499     
 B=  0.4961380     
 C= -2.7983999E-04 
 D=  6.1143005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   129.7406     
   CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.23067     
 B=  0.2777348     
 C= -7.8432007E-05 
 D=  -3359596.     
 CP A 25°C 
 CP0=   124.2717     
 %ERROR=  0.3811215       
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  18 G2    
   1 G3    
   1 G5  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



   
  Saturado Ss3       Codigo: 566 
 

 
 
 
COMPUESTO=C18H30                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -65.22001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   108.2449     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -72.57060     
 B=  0.5569540     
 C= -3.4857998E-04 
 D=  7.9750002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   64.61243     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   33.23053     
 B=  0.2721799     
 C= -8.5919448E-05 
 D=  -4378233.     
 CP A 25°C 
 CP0=   57.49068     
 %ERROR=  0.7164513     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  10 G2    
   7 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
 
 
 
 
 
 
   



Saturados Ss4      Codigo: 567 
 

 
 
COMPUESTO=C40H74                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -173.9000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   309.0735     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -63.89160     
 B=   1.026940     
 C= -6.1191997E-04 
 D=  1.3686200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   191.5222     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   117.7324     
 B=  0.5381351     
 C= -1.6111824E-04 
 D=  -7517366.     
 CP A 25°C 
 CP0=   179.2890     
 %ERROR=  0.5116673     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  32 G2    
   7 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
 
 
 
 
 
 
 
 



Saturados Ss5         Codigo: 568 
 

 
 
 
COMPUESTO=C43H80                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -190.3800     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   332.4742     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -66.41160     
 B=   1.103894     
 C= -6.6056999E-04 
 D=  1.4860801E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   207.9327     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   130.7840     
 B=  0.5731642     
 C= -1.7108965E-04 
 D=  -8161367.     
 CP A 25°C 
 CP0=   194.6535     
 %ERROR=  0.5147892     
  ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  33 G2    
   8 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
 
 
 
 
 
 
 
 
   



  Saturados Ss6      Codigo: 569 
 

 
 
 
COMPUESTO=C25H50                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -105.5700     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   262.5110     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   5.861500     
 B=  0.5388640     
 C= -3.0377999E-04 
 D=  6.6335005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   141.2779     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   93.84627     
 B=  0.3020243     
 C= -8.5315580E-05 
 D=  -3640398.     
 CP A 25°C 
 CP0=   135.3584     
 %ERROR=  0.3799228     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  20 G2    
   1 G3    
   1 G5    
   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



Saturados Ss7    Codigo: 570 
 

 
 
 
COMPUESTO=C42H78                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -183.7800     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   327.3305     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -63.10260     
 B=   1.069666     
 C= -6.3585996E-04 
 D=  1.4205401E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   203.0595     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   125.4028     
 B=  0.5623339     
 C= -1.6796407E-04 
 D=  -7801994.     
 CP A 25°C 
 CP0=   190.3638     
 %ERROR=  0.5043902       
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  34 G2    
   7 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
 2 G30b2 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
  Saturados Ss8     Codigo: 571 
 

 
 
COMPUESTO=C18H30                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -50.14000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   126.2096     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -57.36000     
 B=  0.5217510     
 C= -3.2245996E-04 
 D=  7.2897002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   71.46753     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   39.36244     
 B=  0.2614255     
 C= -8.2360450E-05 
 D=  -4002854.     
 CP A 25°C 
 CP0=   64.95535     
 %ERROR=  0.6423338     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   6 G3    
   1 G6    
   3 G25a  
   3 G30b2 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



Saturados Ss9     Codigo: 572 
 

 
 
 
COMPUESTO=C18H30                                   
   
ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -27.76000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   161.1749     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -41.04210     
 B=  0.4837650     
 C= -3.0242000E-04 
 D=  7.0054000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   78.16597     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   51.91836     
 B=  0.2335742     
 C= -7.1676433E-05 
 D=  -3847390.     
 CP A 25°C 
 CP0=   71.90600     
 %ERROR=  0.6140535     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   5 G3    
   2 G6    
   2 G25a  
   2 G30b2 
   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 Saturados Ss10  Código 573 
 
 

 
 
 
COMPUESTO=C18H30                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -5.300003     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   208.8786     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -17.21340     
 B=  0.4113430     
 C= -2.6455999E-04 
 D=  6.3849001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   83.60310     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   67.55592     
 B=  0.1832397     
 C= -5.4223179E-05 
 D=  -3509494.     
 CP A 25°C 
 CP0=   77.88896     
 %ERROR=  0.5872058     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   3 G3    
   2 G6    
   1 G7    
   1 G25b  
   1 G30a  
   
 
 
 
 
 
 
 



Saturados  Ss11    Código 574 
 
 

 
 
COMPUESTO=C11H20                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -7.519997     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   151.0472     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -5.051700     
 B=  0.2531250     
 C= -1.5802999E-04 
 D=  3.7894001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   57.37402     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   45.25317     
 B=  0.1177564     
 C= -3.3200467E-05 
 D=  -2082540.     
 CP A 25°C 
 CP0=   53.98355     
 %ERROR=  0.5226645     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   1 G2    
   2 G3    
   2 G6    
   
 
Saturados Ss12                     Código 575 
 

 



   
 COMPUESTO=C7H12                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -8.400002     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   96.29093     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -11.73330     
 B=  0.1583580     
 C= -9.9629993E-05 
 D=  2.3033000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   27.23514     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   18.84286     
 B=  7.6078154E-02 
 C= -2.3755614E-05 
 D=  -1265793.     
 CP A 25°C 
 CP0=   25.17439     
 %ERROR=  0.6004304     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   1 G25b  
   1 G30a 
 
 
 
 
 
Saturados Ss13     Codigo 576 
 

 
 
COMPUESTO=C18H28                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -37.62000     



   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   140.0995     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -59.64690     
 B=  0.5130301     
 C= -3.1684001E-04 
 D=  7.1371005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   67.03960     
   
CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   35.08314     
 B=  0.2580997     
 C= -8.1743645E-05 
 D=  -3921293.     
 CP A 25°C 
 CP0=   60.65681     
 %ERROR=  0.6546961     
  ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  10 G2    
   5 G3    
   1 G10   
   1 G24b  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
Saturados Ss14  Codigo 577 
 

 
 
COMPUESTO=C18H26                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -3.820002     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   181.7772     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 



 A=  -45.61590     
 B=  0.4663230     
 C= -2.9117998E-04 
 D=  6.7002006E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   69.31011     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   43.28992     
 B=  0.2270406     
 C= -7.0492941E-05 
 D=  -3679494.     
 CP A 25°C 
 CP0=   63.32353     
 %ERROR=  0.6362883     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  10 G2    
   3 G3    
   2 G10   
   1 G24b  
   2 G25a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
 
 
Saturados Ss15     Código 578 
 
 

 
   
 COMPUESTO=C17H34                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -66.05000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   189.4825     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   2.705500     
 B=  0.3679600     
 C= -2.0801999E-04 
 D=  4.5567003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   95.12885     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   63.15686     



 B=  0.2052473     
 C= -5.7942216E-05 
 D=  -2501489.     
 CP A 25°C 
 CP0=   91.06035     
 %ERROR=  0.3857226     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  12 G2    
   1 G3    
   1 G5    
 
 
Saturados Ss16  Codigo 579 
 

 
 
COMPUESTO=C12H24                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -41.35000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   143.8397     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  0.7329999     
 B=  0.2611450     
 C= -1.4817000E-04 
 D=  3.2587000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   66.28571     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   43.97593     
 B=  0.1447631     
 C= -4.0834821E-05 
 D=  -1789740.     
 CP A 25°C 
 CP0=   63.37353     
 %ERROR=  0.3933490     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   1 G3    
   1 G5    
   
 
 



 
Saturados Ss17   Codigo 580 
 

 
 
 
COMPUESTO=C11H22                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -36.41000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   134.7112     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  0.3384999     
 B=  0.2397820     
 C= -1.3620000E-04 
 D=  2.9991000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   60.51709     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   40.15257     
 B=  0.1326446     
 C= -3.7404174E-05 
 D=  -1648274.     
 CP A 25°C 
 CP0=   57.83343     
 %ERROR=  0.3957945     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   1 G5    
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
Saturados Ss18   Código 581 
 

 
 
COMPUESTO=C9H18                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -26.53000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   116.4540     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A= -0.4505001     
 B=  0.1970560     
 C= -1.1225999E-04 
 D=  2.4799000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   48.97983     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   32.45766     
 B=  0.1084886     
 C= -3.0577179E-05 
 D=  -1362012.     
 CP A 25°C 
 CP0=   46.76359     
 %ERROR=  0.4020630     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   1 G5    
   
 
 



                                                                                                          

AROMÁTICOS 
 

   

 
COMPUESTO=C32H54                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -102.1700     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   270.8531     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.87780     
 B=  0.7260909     
 C= -4.1832001E-04 
 D=  9.6489003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   151.9776     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   84.61528     
 B=  0.4040971     
 C= -1.1028559E-04 
 D=  -4229756.     
 CP A 25°C 
 CP0=   147.7108     
 %ERROR=  0.4976729     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  21 G2    
   3 G3    
   3 G19   
   3 G20   
   1 G25a  
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 

 



                                                                                                          

     
 
 COMPUESTO=C15H20                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -16.53000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   119.6524     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.88080     
 B=  0.3500550     
 C= -2.0208998E-04 
 D=  4.8398999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   54.80638     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   24.53540     
 B=  0.1885661     
 C= -4.7589707E-05 
 D=  -2120796.     
 CP A 25°C 
 CP0=   52.66822     
 %ERROR=  0.6030430     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   3 G19   
   3 G20   
   1 G25a  
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 
 
 
 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C15H18                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   11.31000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   116.6934     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -36.79080     
 B=  0.3381890     
 C= -2.0173998E-04 
 D=  4.8711001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   47.39791     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   20.99826     
 B=  0.1756543     
 C= -4.6241697E-05 
 D=  -2134646.     
 CP A 25°C 
 CP0=   45.24547     
 %ERROR=  0.6772990     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   3 G19   
   3 G20   
   1 G25a  
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 
 
 
 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C15H16                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   12.19000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   133.0017     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -15.90170     
 B=  0.2802550     
 C= -1.5929999E-04 
 D=  3.9256001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   54.53604     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   30.65887     
 B=  0.1492893     
 C= -3.3993565E-05 
 D=  -1719615.     
 CP A 25°C 
 CP0=   52.80299     
 %ERROR=  0.5351550     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   5 G19   
   3 G20   
   2 G21   
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C15H14                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   40.02999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   130.0427     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -19.81170     
 B=  0.2683890     
 C= -1.5894999E-04 
 D=  3.9568000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   47.12757     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   27.13144     
 B=  0.1363607     
 C= -3.2638207E-05 
 D=  -1734063.     
 CP A 25°C 
 CP0=   45.37883     
 %ERROR=  0.6079391     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   2 G2    
   1 G7    
   5 G19   
   3 G20   
   2 G21   
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 
 
 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C15H12                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   42.89000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   118.8248     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -13.40680     
 B=  0.2575950     
 C= -1.6058999E-04 
 D=  3.9147000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   50.15729     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   33.03763     
 B=  0.1269697     
 C= -3.5621269E-05 
 D=  -1715639.     
 CP A 25°C 
 CP0=   48.42720     
 %ERROR=  0.6129744     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   9 G19   
   1 G20   
   4 G21   
   1 G30b2 
   1 G31b2 
 
 
 
 
 
 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C27H44                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -77.47000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   225.2102     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.85030     
 B=  0.6192760     
 C= -3.5847002E-04 
 D=  8.3509001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   123.1345     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   67.24673     
 B=  0.3405860     
 C= -9.1867711E-05 
 D=  -3661047.     
 CP A 25°C 
 CP0=   119.4413     
 %ERROR=  0.5202328     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  16 G2    
   3 G3    
   3 G19   
   3 G20   
   1 G25a  
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 
 
 
 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C31H46                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -53.20000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   260.6604     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -37.40020     
 B=  0.6959100     
 C= -4.2792995E-04 
 D=  1.0347800E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   134.7877     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   85.33504     
 B=  0.3506819     
 C= -9.7622345E-05 
 D=  -4533012.     
 CP A 25°C 
 CP0=   130.2191     
 %ERROR=  0.5976039     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  15 G2    
   4 G3    
   6 G19   
   2 G20   
   2 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   

 



                                                                                                          

     
COMPUESTO=C20H24                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   2.800001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   164.2310     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.03620     
 B=  0.4480520     
 C= -2.8352000E-04 
 D=  7.0963999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   72.22823     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   46.17111     
 B=  0.2112342     
 C= -5.6970792E-05 
 D=  -3110950.     
 CP A 25°C 
 CP0=   69.08985     
 %ERROR=  0.7113762     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   6 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   2 G20   
   2 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C20H22                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   30.64000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   161.2720     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -41.94621     
 B=  0.4361860     
 C= -2.8316997E-04 
 D=  7.1275998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   64.81976     
  CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   42.64613     
 B=  0.1983002     
 C= -5.5612720E-05 
 D=  -3125482.     
 CP A 25°C 
 CP0=   61.66586     
 %ERROR=  0.7792225     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   3 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   2 G20   
   2 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 

 



                                                                                                          

 

 
COMPUESTO=C20H20                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   26.46000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   167.5224     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -22.16440     
 B=  0.3810350     
 C= -2.3465000E-04 
 D=  5.7811004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   72.11455     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   46.43138     
 B=  0.1881172     
 C= -5.0093753E-05 
 D=  -2534080.     
 CP A 25°C 
 CP0=   69.55858     
 %ERROR=  0.6155782     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   2 G20   
   4 G21   
   1 G24b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G31a1 
 
 

 



                                                                                                          

   
COMPUESTO=C32H48                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -58.14000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   269.7890     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -37.00570     
 B=  0.7172730     
 C= -4.3989997E-04 
 D=  1.0607400E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   140.5564     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   88.90921     
 B=  0.3632060     
 C= -1.0122722E-04 
 D=  -4652772.     
 CP A 25°C 
 CP0=   135.8596     
 %ERROR=  0.5902194     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  16 G2    
   4 G3    
   6 G19   
   2 G20   
   2 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C29H38                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -19.66000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   245.6946     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -22.31740     
 B=  0.5861670     
 C= -3.5511999E-04 
 D=  8.5133003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   123.1368     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   78.73142     
 B=  0.3020139     
 C= -8.3313964E-05 
 D=  -3733730.     
 CP A 25°C 
 CP0=   119.3685     
 %ERROR=  0.5536960     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  11 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   2 G20   
   4 G21   
   1 G24b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G31a1 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C18H24                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -24.22000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   150.3278     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -42.42740     
 B=  0.4307690     
 C= -2.5220998E-04 
 D=  6.1871006E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   65.22638     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   30.98552     
 B=  0.2243031     
 C= -5.4692606E-05 
 D=  -2712022.     
 CP A 25°C 
 CP0=   62.49098     
 %ERROR=  0.6392929     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   2 G19   
   4 G20   
   1 G24b  
   1 G25a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C18H22                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -11.88000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   199.7260     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -28.39640     
 B=  0.3840620     
 C= -2.2654996E-04 
 D=  5.7502000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   67.49689     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   39.83347     
 B=  0.1921733     
 C= -4.2979002E-05 
 D=  -2520536.     
 CP A 25°C 
 CP0=   64.95479     
 %ERROR=  0.6130596     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   1 G10   
   2 G19   
   4 G20   
   1 G24b  
   2 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C18H20                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   4.500000     
    
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   163.6771     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -25.44830     
 B=  0.3609690     
 C= -2.0941999E-04 
 D=  5.2728005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   64.95604     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   37.10468     
 B=  0.1850345     
 C= -4.1100269E-05 
 D=  -2310604.     
 CP A 25°C 
 CP0=   62.62620     
 %ERROR=  0.5862243     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   4 G19   
   4 G20   
   2 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C18H18                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   32.34000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   160.7181     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.35830     
 B=  0.3491030     
 C= -2.0906999E-04 
 D=  5.3040004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   57.54757     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   33.57241     
 B=  0.1721136     
 C= -3.9748000E-05 
 D=  -2324706.     
 CP A 25°C 
 CP0=   55.20312     
 %ERROR=  0.6495199     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   4 G19   
   4 G20   
   2 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C18H16                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   36.34000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   149.2653     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -22.95340     
 B=  0.3383090     
 C= -2.1071000E-04 
 D=  5.2619004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   60.57729     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   39.50032     
 B=  0.1626845     
 C= -4.2714379E-05 
 D=  -2307607.     
 CP A 25°C 
 CP0=   58.24842     
 %ERROR=  0.6532977     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   2 G20   
   4 G21   
   1 G24b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G31a1 
   

 



                                                                                                          

RESINAS 
 
 
 

 
 
COMPUESTO=C66H68                                   
  ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   20.04000     
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   405.3051     
  CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -80.03950     
 B=   1.342496     
 C= -8.0148992E-04 
 D=  1.8589000E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   253.9053     
   CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   140.5682     
 B=  0.7221038     
 C= -2.0802300E-04 
 D=  -8150692.     
 CP A 25°C 
 CP0=   245.6809     
 %ERROR=  0.5598563     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  19 G2    
   6 G3    
  12 G19   
   8 G20   
  16 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   6 G31a1 
   4 G31b1 
   1 G32g  
   2 G34c 
 
 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C32H32SO                                 
ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -5.720004     
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   218.1942     
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.38550     
 B=  0.6360810     
 C= -3.8667995E-04 
 D=  9.2293000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   124.3348     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   76.14526     
 B=  0.3280597     
 C= -9.2027571E-05 
 D=  -4046797.     
 CP A 25°C 
 CP0=   120.2515     
 %ERROR=  0.5781814     
   ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
   
 COMPUESTO=C34H38S                                  
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   11.58000       
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   262.0954     
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.20360     
 B=  0.6794070     
 C= -4.0622996E-04 
 D=  9.5587005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   135.7838     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   80.23025     
 B=  0.3604027     
 C= -1.0106571E-04 
 D=  -4190827.     
 CP A 25°C 
 CP0=   131.5558     
 %ERROR=  0.5500239     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
  10 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G34c 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C27H24S                                   
   ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   47.18000     
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   204.9306     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.26160     
 B=  0.5170010     
 C= -3.0969997E-04 
 D=  7.3457002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   96.29882     
CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   54.91356     
 B=  0.2718463     
 C= -7.5184165E-05 
 D=  -3220802.     
 CP A 25°C 
 CP0=   93.04897     
 %ERROR=  0.5775245     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C27H22S                                   
ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   75.02000       
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   201.9717     
 
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -36.17160     
 B=  0.5051350     
 C= -3.0934997E-04 
 D=  7.3769002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   88.89037     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   51.34032     
 B=  0.2589984     
 C= -7.3864285E-05 
 D=  -3232468.     
 CP A 25°C 
 CP0=   85.63123     
 %ERROR=  0.6199872     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C27H20S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   70.14000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   204.5997     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.38980     
 B=  0.4499840     
 C= -2.6082998E-04 
 D=  6.0303996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   96.18513     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   55.13325     
 B=  0.2488021     
 C= -6.8339636E-05 
 D=  -2641543.     
 CP A 25°C 
 CP0=   93.52282     
 %ERROR=  0.4971145     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c 
 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C34H36S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   38.77999     
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   261.8867     
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -37.11360     
 B=  0.6675410     
 C= -4.0587995E-04 
 D=  9.5899004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   128.3754     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   76.65363     
 B=  0.3475614     
 C= -9.9749013E-05 
 D=  -4202329.     
 CP A 25°C 
 CP0=   124.1382     
 %ERROR=  0.5791074     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 

 
MPUESTO=C34H34S                                  

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
4.59999     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
68.1371     

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

92E-08 

P0=   135.6701     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
3.     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 
   1 G34c 

CO
   
 ENTALPIA D
   3
   
 ENTROPIA D
   2
   
 CP(PERRY)=A+B
 A=  -17.33180     
 B=  0.6123900     
 C= -3.5736000E-04 
 D=  8.24339
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   80.45600     
 B=  0.3373483     
 C= -9.4216884E-0
 D=  -361196
 CP A 25°C 
 CP0=   132.0286     
 %ERROR=  0.4911892     
 ESTRUC
   3 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2

 



                                                                                                          

 
 
 
COMPUESTO=C29H24S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   60.96000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   226.4791     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -15.60080     
 B=  0.4927100     
 C= -2.8476998E-04 
 D=  6.5495996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   107.7224     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   62.09244     
 B=  0.2741845     
 C= -7.5696596E-05 
 D=  -2869660.     
 CP A 25°C 
 CP0=   104.8296     
 %ERROR=  0.4865384     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C32H34S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   15.37999     
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   255.3968     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -28.58890     
 B=  0.6258900     
 C= -3.7536997E-04 
 D=  8.8841006E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   127.0069     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   76.87212     
 B=  0.3293428     
 C= -9.1718161E-05 
 D=  -3897134.     
 CP A 25°C 
 CP0=   123.0720     
 %ERROR=  0.5504624     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C34H36SO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -15.02000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   238.2289     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.59650     
 B=  0.6788070     
 C= -4.1061995E-04 
 D=  9.7485000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   135.8721     
   CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   83.07555     
 B=  0.3534934     
 C= -9.9407313E-05 
 D=  -4273190.     
 CP A 25°C 
 CP0=   131.5620     
 %ERROR=  0.5635829     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G32g  
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C29H28S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   37.88000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   224.9654     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.47260     
 B=  0.5597270     
 C= -3.3363997E-04 
 D=  7.8649002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   107.8361     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   61.84883     
 B=  0.2972718     
 C= -8.2560458E-05 
 D=  -3447529.     
 CP A 25°C 
 CP0=   104.3586     
 %ERROR=  0.5595463     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G34c 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C29H26S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   65.72000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   222.0064     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.38260     
 B=  0.5478610     
 C= -3.3328997E-04 
 D=  7.8961001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   100.4276     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   58.31033     
 B=  0.2843619     
 C= -8.1213067E-05 
 D=  -3461258.     
 CP A 25°C 
 CP0=   96.93635     
 %ERROR=  0.5967412     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
 
COMPUESTO=C29H24S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   61.54000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   228.2568     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -15.60080     
 B=  0.4927100     
 C= -2.8476998E-04 
 D=  6.5495996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   107.7224     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   62.09244     
 B=  0.2741845     
 C= -7.5696596E-05 
 D=  -2869660.     
 CP A 25°C 
 CP0=   104.8296     
 %ERROR=  0.4865384     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G34c 
 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C32H32S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   49.23999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   245.4072     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -37.90260     
 B=  0.6248150     
 C= -3.8193996E-04 
 D=  9.0707005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   116.8381     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   69.72322     
 B=  0.3221271     
 C= -9.2368762E-05 
 D=  -3975888.     
 CP A 25°C 
 CP0=   112.8280     
 %ERROR=  0.5958129     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   3 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
 COMPUESTO=C32H30S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   45.06000     
    
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   251.6577     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -18.12080     
 B=  0.5696640     
 C= -3.3342000E-04 
 D=  7.7241992E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   124.1329     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   73.51073     
 B=  0.3119390     
 C= -8.6847227E-05 
 D=  -3384564.     
 CP A 25°C 
 CP0=   120.7208     
 %ERROR=  0.4999353     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G34c 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C27H20S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   71.42001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   209.9997     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.38980     
 B=  0.4499840     
 C= -2.6082998E-04 
 D=  6.0303996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   96.18513     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   55.13325     
 B=  0.2488021     
 C= -6.8339636E-05 
 D=  -2641543.     
 CP A 25°C 
 CP0=   93.52282     
 %ERROR=  0.4971145     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G34c 
 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C64H63NOS2                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   29.30999     
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   389.1484     
  CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -57.67889     
 B=   1.247696     
 C= -7.5354998E-04 
 D=  1.8198999E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   252.1594     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   158.2758     
 B=  0.6403638     
 C= -1.7255388E-04 
 D=  -7978230.     
 CP A 25°C 
 CP0=   244.1109     
 %ERROR=  0.5664319     
  ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  17 G2    
   5 G3    
  12 G19   
   9 G20   
  16 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   2 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   3 G30b2 
   6 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C31H35NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -35.99000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   132.4665     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.01970     
 B=  0.6390570     
 C= -3.8678999E-04 
 D=  9.3618006E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   125.6133     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   78.08845     
 B=  0.3266048     
 C= -8.7903543E-05 
 D=  -4105201.     
 CP A 25°C 
 CP0=   121.4705     
 %ERROR=  0.5784514     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   5 G19   
   4 G20   
   6 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G32g  
   1 G33j 
 
 

 



                                                                                                          

 

 
 
COMPUESTO=C33H30S2                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   54.68000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   295.1415     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -24.23080     
 B=  0.6087790     
 C= -3.5985999E-04 
 D=  8.5449997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   127.5522     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   77.12971     
 B=  0.3236837     
 C= -8.7093569E-05 
 D=  -3743846.     
 CP A 25°C 
 CP0=   123.7778     
 %ERROR=  0.5293775     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   2 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G34b  
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C26H27N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   16.90999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   119.2029     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.89580     
 B=  0.5199770     
 C= -3.0980998E-04 
 D=  7.4782001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   97.57727     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   56.82709     
 B=  0.2704434     
 C= -7.1082795E-05 
 D=  -3277366.     
 CP A 25°C 
 CP0=   94.27249     
 %ERROR=  0.5778236     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   5 G19   
   4 G20   
   6 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G33j 
 
 
 
 
 
 

 



                                                                                                          

 
 
 
COMPUESTO=C26H25N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   44.75000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   116.2440     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.80580     
 B=  0.5081111     
 C= -3.0945998E-04 
 D=  7.5094000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   90.16881     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   53.32912     
 B=  0.2574622     
 C= -6.9704111E-05 
 D=  -3293574.     
 CP A 25°C 
 CP0=   86.84442     
 %ERROR=  0.6199262     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   5 G19   
   4 G20   
   6 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G33j 
 

 



                                                                                                          

 

 
 
COMPUESTO=C26H23N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   40.57000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   122.4943     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.02400     
 B=  0.4529600     
 C= -2.6094000E-04 
 D=  6.1629002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   97.46357     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   57.11625     
 B=  0.2472767     
 C= -6.4184416E-05 
 D=  -2702313.     
 CP A 25°C 
 CP0=   94.73676     
 %ERROR=  0.4991151     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   7 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G33j 
 
 
 
 
 
 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C29H22N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   64.93000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   220.6124     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -26.33090     
 B=  0.5093350     
 C= -2.9897998E-04 
 D=  7.1179997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   100.8365     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   58.13285     
 B=  0.2717965     
 C= -7.1741400E-05 
 D=  -3120439.     
 CP A 25°C 
 CP0=   97.68848     
 %ERROR=  0.5420578     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   7 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   2 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G34c 
 
 
 
 

 



                                                                                                          

 
 
 
COMPUESTO=C29H20S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   92.97000     
    
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   217.6869     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -30.24090     
 B=  0.4974690     
 C= -2.9862998E-04 
 D=  7.1491996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   93.42803     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   54.62000     
 B=  0.2588405     
 C= -7.0373389E-05 
 D=  -3135676.     
 CP A 25°C 
 CP0=   90.26301     
 %ERROR=  0.5809987     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   7 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

COMPUESTO=C64H65OS2N                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   27.80001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   385.8847     
    
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -66.79660     
 B=   1.284463     
 C= -7.8550994E-04 
 D=  1.8976300E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   251.3687     
  
CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   158.4002     
 B=  0.6511586     
 C= -1.7968462E-04 
 D=  -8320130.     
 CP A 25°C 
 CP0=   242.9737     
 %ERROR=  0.5886645     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  17 G2    
   6 G3    
  13 G19   
   8 G20   
  15 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   2 G29b2 
   1 G30a  
   2 G30b2 
   6 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31a3 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C34H32S2                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   58.00999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   291.7186     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.22660     
 B=  0.6577160     
 C= -4.0037002E-04 
 D=  9.5345001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   129.8081     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   79.90966     
 B=  0.3395378     
 C= -9.5986550E-05 
 D=  -4179611.     
 CP A 25°C 
 CP0=   125.5920     
 %ERROR=  0.5752237     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G34b  
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C30H24S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   68.25999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   217.1895     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.32670     
 B=  0.5582720     
 C= -3.3948998E-04 
 D=  8.1074994E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   103.0924     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   60.89254     
 B=  0.2876863     
 C= -8.0650039E-05 
 D=  -3554972.     
 CP A 25°C 
 CP0=   99.50554     
 %ERROR=  0.5975817     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
 
COMPUESTO=C30H22S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   92.73001     
    
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   281.3035     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.66940     
 B=  0.5365930     
 C= -3.2306998E-04 
 D=  7.6527002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   99.62523     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   57.13328     
 B=  0.2812208     
 C= -7.8765632E-05 
 D=  -3354466.     
 CP A 25°C 
 CP0=   96.24168     
 %ERROR=  0.5826115     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G9    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 

COMPUESTO=C67H63NOS2                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   50.71000     
ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   403.2856     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -60.74400     
 B=   1.288967     
 C= -7.8334002E-04 
 D=  1.8960800E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   258.9530     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   164.2888     
 B=  0.6561441     
 C= -1.7799351E-04 
 D=  -8314480.     
 CP A 25°C 
 CP0=   250.5626     
 %ERROR=  0.5750473     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  16 G2    
   5 G3    
  14 G19   
   9 G20   
  18 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   1 G30a  
   2 G30b2 
   6 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C33H33NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -17.92001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   150.0265     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -27.08900     
 B=  0.6313910     
 C= -3.7606998E-04 
 D=  9.1341008E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   130.1509     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   81.31857     
 B=  0.3265346     
 C= -8.4451291E-05 
 D=  -4005414.     
 CP A 25°C 
 CP0=   126.1091     
 %ERROR=  0.5504596     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
   8 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  

 



                                                                                                          

  

 
 
COMPUESTO=C28H25N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   34.98000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   136.7629     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -25.96510     
 B=  0.5123110     
 C= -2.9909000E-04 
 D=  7.2505003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   102.1149     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   60.09713     
 B=  0.2703033     
 C= -6.7600056E-05 
 D=  -3180046.     
 CP A 25°C 
 CP0=   98.90516     
 %ERROR=  0.5431753     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
   8 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G33j 

 



                                                                                                          

 
COMPUESTO=C28H23N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   62.82000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   133.8039     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.87510     
 B=  0.5004450     
 C= -2.9873999E-04 
 D=  7.2817009E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   94.70647     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   56.53959     
 B=  0.2574274     
 C= -6.6267734E-05 
 D=  -3192641.     
 CP A 25°C 
 CP0=   91.48540     
 %ERROR=  0.5812748     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   5 G20   
   8 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G33j 

 



                                                                                                          

COMPUESTO=C5H12                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -36.98000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   80.11748     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -1.302600     
 B=  0.1198200     
 C= -6.5689994E-05 
 D=  1.4016000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   28.95380     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   15.31865     
 B=  7.3065013E-02 
 C= -2.0952813E-05 
 D=  -613819.3     
 CP A 25°C 
 CP0=   28.33530     
 %ERROR=  0.3984551     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   1 G2    
   1 G3    
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
844 
C5H12                                    
No 
(G) 
C5H12                                    
IDEM                                     
QBTHERM 
                                        
 
 
 COMPUESTO=C4H10S                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -22.13000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   115.5125     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  0.6483999     
 B=  0.1117340     
 C= -6.9059999E-05 
 D=  1.6701000E-08 

 



                                                                                                          

 CP A 25°C 
 CP0=   28.26555     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   20.46940     
 B=  5.5994559E-02 
 C= -1.5740414E-05 
 D=  -732349.6     
 CP A 25°C 
 CP0=   27.52645     
 %ERROR=  0.5150575     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   1 G2    
   1 G3    
   1 G34a  
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
845 
C4H10S                                   
No 
(G) 
SH1                                      
IDEM                                     
QBTHERM 
                                         
 
 
 
 
 
 
 
COMPUESTO=C5H12S                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -27.07000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   124.6411     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   1.042900     
 B=  0.1330970     
 C= -8.1029997E-05 
 D=  1.9297000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   34.03417     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   23.94387     
 B=  6.8694770E-02 
 C= -1.9422876E-05 

 



                                                                                                          

 

 D=  -846101.5     
 CP A 25°C 
 CP0=   33.18050     
 %ERROR=  0.4938742     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   1 G34a 
 
 
COMPUESTO=C5H10O                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -63.52000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   51.72308     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A= -0.6955001     
 B=  0.1192200     
 C= -7.0080001E-05 
 D=  1.5914001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   29.04207     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   18.19249     
 B=  6.6105030E-02 
 C= -1.9271927E-05 
 D=  -697878.8     
 CP A 25°C 
 CP0=   28.33782     
 %ERROR=  0.4640739     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   1 G3    
   1 G32g  
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
856 
C5H10O                                   
No 
(G) 
I36A                                     
IDEM                                     
QBTHERM 
                                         



ASFALTENOS 
 
 
 

As1       Codigo: 633                     PM: 1674 
 

 
 

COMPUESTO=C115H106N2O2S4                           
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   97.88003     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   752.4138     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -94.43099     
 B=   2.197960     
 C= -1.3387500E-03 
 D=  3.2070997E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   450.3846     
   
  
 
CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   286.1590     
 B=   1.127652     
 C= -3.1487754E-04 
 D= -1.4061242E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   436.1970     



 %ERROR=  0.5660996     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   6 G1    
  29 G2    
   8 G3    
  22 G19   
  14 G20   
  34 G21   
   3 G24a  
   3 G25b  
   1 G29a  
   3 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
  10 G31a1 
   2 G31a2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   2 G32g  
   2 G33j  
   2 G34b  
   2 G34c  
   
As2 
  
Codigo:634  C38H34OS     PM:538 
 
 

 
 
COMPUESTO=C38H34OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   21.62999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   238.0653     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -37.32250     
 B=  0.7260440     



 C= -4.4388996E-04 
 D=  1.0728800E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   142.5321     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   89.97081     
 B=  0.3680358     
 C= -1.0139016E-04 
 D=  -4702256.     
 CP A 25°C 
 CP0=   137.7901     
 %ERROR=  0.5874969     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  11 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G32g  
   1 G34c 
 
As3                                Codigo:635                              PM: 1138 
 
 

 
 
  
 
 



COMPUESTO=C77H74N2O1S3                             
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   62.89000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   507.8689     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -54.29680     
 B=   1.467243     
 C= -8.7774004E-04 
 D=  2.1002000E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   310.7027     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   194.8733     
 B=  0.7664506     
 C= -2.0729442E-04 
 D=  -9204238.     
 CP A 25°C 
 CP0=   301.4210     
 %ERROR=  0.5393141     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   5 G1    
  20 G2    
   5 G3    
  14 G19   
  11 G20   
  21 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   2 G25b  
   2 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
  10 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G32g  
   2 G33j  
   2 G34b  
   1 G34c  
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



As 4                             Codigo : 636                                                   PM:555 

 
 
COMPUESTO=C37H33NS2                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   66.24000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   248.1469     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -24.11410     
 B=  0.6800540     
 C= -3.9789997E-04 
 D=  9.3093000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   145.7406     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.36999     
 B=  0.3693556     
 C= -1.0069028E-04 
 D=  -4082094.     
 CP A 25°C 
 CP0=   141.6214     
 %ERROR=  0.5085821     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   6 G20   
  11 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 



   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
   
 
As5                                                  Código: 637                                 PM:585 
 

 
 
COMPUESTO=C40H43NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -14.91000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   221.4720     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.75430     
 B=  0.7873290     
 C= -4.7293998E-04 
 D=  1.1400500E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   165.9681     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   105.5597     
 B=  0.4068176     
 C= -1.0895835E-04 
 D=  -4999802.     
 CP A 25°C 
 CP0=   160.9218     
 %ERROR=  0.5474989     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   6 G19   



   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
 
 
 
As6                                              Codigo: 638                               PM:440 
 

 
 
COMPUESTO=C32H24S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   80.81001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   213.1577     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -36.59310     
 B=  0.5856010     
 C= -3.5493996E-04 
 D=  8.5855994E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   108.7275     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   65.30745     
 B=  0.2990464     
 C= -8.0830876E-05 
 D=  -3765079.     
 CP A 25°C 



 CP0=   104.9278     
 %ERROR=  0.5984111     
   
  
ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  11 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G34c  
   
 
As7                                  Codigo: 639                              PM: 438 
 

 
 
COMPUESTO=C32H22S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   101.4900     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   279.7108     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.42560     
 B=  0.5609330     
 C= -3.4016997E-04 
 D=  8.0771002E-08 
 CP A 25°C 



 CP0=   105.7184     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   62.37694     
 B=  0.2914611     
 C= -8.2344457E-05 
 D=  -3538312.     
 CP A 25°C 
 CP0=   102.1522     
 %ERROR=  0.5853752     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G9    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G34c  
   
 
As8                            Codigo:640                                    PM:479 
 

 
 
COMPUESTO=C33H25NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   75.42001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   179.7464     



   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -24.70400     
 B=  0.5776210     
 C= -3.3866998E-04 
 D=  7.8286000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   119.4830     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   68.19770     
 B=  0.3163577     
 C= -8.8740773E-05 
 D=  -3432277.     
 CP A 25°C 
 CP0=   116.0201     
 %ERROR=  0.5157840     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   
 
As9                                                    Codigo: 641                          PM: 477                    
 

 



 
 
   
 COMPUESTO=C33H23NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   102.1700     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   178.5558     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -27.10380     
 B=  0.5627660     
 C= -3.3996996E-04 
 D=  7.8060999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   112.5327     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   65.50561     
 B=  0.3022982     
 C= -9.0778631E-05 
 D=  -3420882.     
 CP A 25°C 
 CP0=   109.0832     
 %ERROR=  0.5485007     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   4 G20   
  13 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



As10                                  Codigo:642                                       PM: 483 
 

   
  
COMPUESTO=C35H33NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -2.020008     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   133.2865     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.24890     
 B=  0.6665220     
 C= -4.0008998E-04 
 D=  9.7139001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   133.4838     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   82.97584     
 B=  0.3424285     
 C= -9.0010901E-05 
 D=  -4255838.     
 CP A 25°C 
 CP0=   129.1938     
 %ERROR=  0.5660393     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 



   1 G31a3 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j    
 
 
 
As11                                   Codigo:643                                PM: 457 
 

 
 
COMPUESTO=C34H35N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   14.93999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   165.3756     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.83360     
 B=  0.6144250     
 C= -3.5371998E-04 
 D=  8.3620002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   137.1301     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   82.38574     
 B=  0.3353818     
 C= -8.6771106E-05 
 D=  -3665379.     
 CP A 25°C 
 CP0=   133.4330     
 %ERROR=  0.4884864     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  



   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a3 
   1 G31b2 
   1 G33j 
 
 
As12                                Codigo:644                                           PM: 455 
 
 

 
 
COMPUESTO=C34H33N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   42.20000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   160.6390     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -20.74360     
 B=  0.6025590     
 C= -3.5336998E-04 
 D=  8.3932001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   129.7216     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   78.81664     
 B=  0.3225267     
 C= -8.5448097E-05 
 D=  -3677311.     
 CP A 25°C 
 CP0=   126.0146     
 %ERROR=  0.5149211     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   6 G2    
   1 G3    



   1 G7    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G33j  
   
 
As13                                   Codigo:645                                              PM: 1680 
 
 
 
 

 
 
 
COMPUESTO=C118H108N2O2S3                           
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   84.16001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   731.0756     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -91.10440     



 B=   2.228756     
 C= -1.3622899E-03 
 D=  3.2553100E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   460.9284     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   295.1320     
 B=   1.142488     
 C= -3.2308162E-04 
 D= -1.4267915E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   446.5389     
 %ERROR=  0.5651315     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   6 G1    
  30 G2    
   8 G3    
  22 G19   
  13 G20   
  37 G21   
   2 G24a  
   1 G24b  
   3 G25b  
   3 G29a  
   3 G29b2 
   1 G30a  
   3 G30b2 
  12 G31a1 
   1 G31a3 
   3 G31b1 
   2 G31b2 
   2 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
   
 



As14                             Codigo: 646                                                         PM:562 
 

 
 
 
 
COMPUESTO=C40H34OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   30.99999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   238.3417     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.56850     
 B=  0.7473950     
 C= -4.6263999E-04 
 D=  1.1099500E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   149.0834     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   96.14687     
 B=  0.3769759     
 C= -1.0828844E-04 
 D=  -4866225.     
 CP A 25°C 
 CP0=   144.1738     
 %ERROR=  0.5907013     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  



   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c 
 
 
As15                                            Codigo:647                                         PM: 1120 
 
 

 
 
 
 
 
COMPUESTO=C78H76N2OS2                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   44.39000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   476.1288     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -56.61769     
 B=   1.484490     
 C= -8.9109997E-04 
 D=  2.1215101E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   312.3929     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   195.2320     



 B=  0.7763172     
 C= -2.1373204E-04 
 D=  -9306646.     
 CP A 25°C 
 CP0=   302.9972     
 %ERROR=  0.5423200     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   5 G1    
  21 G2    
   5 G3    
  14 G19   
  10 G20   
  22 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   2 G25b  
   2 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   6 G31a1 
   1 G31a3 
   3 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
 
 
As16                                           Codigo:648                               PM:585 
 

 
 
 
COMPUESTO=C40H43NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -16.43000     
   



 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   219.9627     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.75430     
 B=  0.7873290     
 C= -4.7293998E-04 
 D=  1.1400500E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   165.9681     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   105.5597     
 B=  0.4068176     
 C= -1.0895835E-04 
 D=  -4999802.     
 CP A 25°C 
 CP0=   160.9218     
 %ERROR=  0.5474989     
   
  
ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b    
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
As17                                      Codigo: 649                                   PM:537 
 

 
 
 
COMPUESTO=C38H35NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   48.67999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   216.1385     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -26.43500     
 B=  0.6973010     
 C= -4.1125997E-04 
 D=  9.5224003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   147.4308     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.55299     
 B=  0.3795355     
 C= -1.0726694E-04 
 D=  -4174044.     
 CP A 25°C 
 CP0=   143.2206     
 %ERROR=  0.5146924     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  



   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   
 
As18                                                        Codigo: 650                                         PM: 536 
 
 

 
 
COMPUESTO=C39H36S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   47.17999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   262.3812     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -20.15320     
 B=  0.6952980     
 C= -4.1626999E-04 
 D=  9.7475997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   152.7297     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   95.47816     
 B=  0.3700687     
 C= -1.0511033E-04 
 D=  -4271057.     
 CP A 25°C 
 CP0=   148.4236     
 %ERROR=  0.5198430     
   
  



ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G25b  
   2 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c 
 
 
 
As19                                          Codigo: 651                                         PM: 534 
 

 
 
 
COMPUESTO=C39H34S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   74.88000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   264.1178     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -24.06320     
 B=  0.6834320     
 C= -4.1591999E-04 
 D=  9.7787996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   145.3212     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   91.94125     
 B=  0.3571562     
 C= -1.0376188E-04 
 D=  -4284886.     



 CP A 25°C 
 CP0=   141.0011     
 %ERROR=  0.5454327     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G25b  
   2 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G34c 
 
 
As20                               Codigo: 652                                       PM:440 
 
 
 

 
 
 
COMPUESTO=C33H22S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   107.8800     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   213.6332     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -22.72670     
 B=  0.5423890     
 C= -3.3135997E-04 
 D=  7.8253997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   111.6049     
   



 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   70.14186     
 B=  0.2812239     
 C= -8.1529070E-05 
 D=  -3431164.     
 CP A 25°C 
 CP0=   108.1427     
 %ERROR=  0.5613954     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   1 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   3 G31b1 
   1 G34c  
   
 
As21                                     Codigo:653                                        PM: 497 
 
 
 

      
 
COMPUESTO=C36H35NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -5.220003     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   149.5255     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.85440     
 B=  0.6878850     



 C= -4.1205998E-04 
 D=  9.9734997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   139.2524     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.44959     
 B=  0.3551296     
 C= -9.3693605E-05 
 D=  -4369530.     
 CP A 25°C 
 CP0=   134.8480     
 %ERROR=  0.5594322     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G32g  
   1 G33j  
   
 
 
As22                               Codigo: 654                                                     PM: 471 
 
 

 
 
 
 
 



COMPUESTO=C35H37N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   11.16000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   179.8371     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.43910     
 B=  0.6357880     
 C= -3.6569001E-04 
 D=  8.6215998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   142.8987     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   85.86320     
 B=  0.3480776     
 C= -9.0451882E-05 
 D=  -3779352.     
 CP A 25°C 
 CP0=   139.0864     
 %ERROR=  0.4847968     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   9 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   
 
As23                                         Codigo:655                                 PM:469 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C35H35N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   38.97999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   172.5179     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -20.34910     
 B=  0.6239220     
 C= -3.6534001E-04 
 D=  8.6527997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   135.4902     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   82.34864     
 B=  0.3351251     
 C= -8.9085646E-05 
 D=  -3794512.     
 CP A 25°C 
 CP0=   131.6610     
 %ERROR=  0.5102090     
   
  
 
ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   7 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



As24                                   Codigo:656                                                 PM: 535 
 

 
 
 
 
COMPUESTO=C38H33NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   76.40001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   216.5000     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -30.34500     
 B=  0.6854351     
 C= -4.1090997E-04 
 D=  9.5536002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   140.0223     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   83.00823     
 B=  0.3666368     
 C= -1.0592449E-04 
 D=  -4187412.     
 CP A 25°C 
 CP0=   135.7990     
 %ERROR=  0.5403835     
   
  
 
ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   5 G20   



  12 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c 
 
 
As25                                          Codigo: 657                         PM:442 
 
 
 

 
 
 
COMPUESTO=C32H21NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   108.2600     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   163.1309     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.00850     
 B=  0.5443920     
 C= -3.2634998E-04 
 D=  7.6002003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   106.3059     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 



 A=   61.17107     
 B=  0.2907722     
 C= -8.3721869E-05 
 D=  -3331449.     
 CP A 25°C 
 CP0=   102.9456     
 %ERROR=  0.5551525     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   
 
 
As26                                     Codigo:658                                      PM: 1764 

 



 
 
COMPUESTO=C122H112N2O2S4                           
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   101.3200     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   760.3038     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -96.88970     
 B=   2.326084     
 C= -1.4229100E-03 
 D=  3.3672200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   479.0693     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   302.6867     
 B=   1.202357     
 C= -3.4792389E-04 
 D= -1.4761924E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   464.1782     
 %ERROR=  0.5631157     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   6 G1    
  31 G2    
   9 G3    
  23 G19   
  13 G20   
  38 G21   
   3 G24a  
   3 G25b  
   1 G29a  
   3 G29b2 
   1 G30a  
   3 G30b2 
  11 G31a1 
   2 G31a2 
   5 G31b1 
   1 G31b2 
   2 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   3 G34c  
 
 
 
 
 
 
 
   



As27                                                Codigo: 659                                             PM: 538 
 
 
 

 
 
 
 
 
COMPUESTO=C38H34OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   19.18000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   237.9890     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.81230     
 B=  0.7230550     
 C= -4.4553998E-04 
 D=  1.0675100E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   142.9902     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   90.84319     
 B=  0.3668399     
 C= -1.0475496E-04 
 D=  -4678673.     
 CP A 25°C 
 CP0=   138.2721     
 %ERROR=  0.5886078     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   



   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   
 
 
 
  As28                                           Codigo: 660                           PM: 1228 
 

 
 
 
COMPUESTO=C84H80N2OS3                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   69.57999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   508.1492     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -60.64900     
 B=   1.603169     
 C= -9.7046979E-04 
 D=  2.2704900E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   337.0851     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   208.6812     
 B=  0.8456300     



 C= -2.4569585E-04 
 D=  -9947907.     
 CP A 25°C 
 CP0=   327.0568     
 %ERROR=  0.5422884     
   
  
 
ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   5 G1    
  22 G2    
   6 G3    
  15 G19   
   9 G20   
  26 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   7 G31a1 
   1 G31a2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c 
 
 
As29                                       Codigo: 661                                               PM: 641 
 

 
 
 
COMPUESTO=C42H43NOS2                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   1.889998     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 



   258.8040     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -25.42810     
 B=  0.8113680     
 C= -4.8272993E-04 
 D=  1.1216800E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   176.5426     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   107.7490     
 B=  0.4369105     
 C= -1.2457886E-04 
 D=  -4921827.     
 CP A 25°C 
 CP0=   171.5719     
 %ERROR=  0.5148222     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
As30                           Codigo: 662                                               PM: 529 
 

 
 
COMPUESTO=C42H39NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   55.39000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   218.5746     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.79250     
 B=  0.7919410     
 C= -4.8084001E-04 
 D=  1.1195900E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   161.5485     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   98.03330     
 B=  0.4183636     
 C= -1.2343671E-04 
 D=  -4906438.     
 CP A 25°C 
 CP0=   156.6011     
 %ERROR=  0.5525463     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 



   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c 
 
 
As31                                    Codigo:663                                         PM:440 
 
 

 
 
COMPUESTO=C32H24S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   78.38000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   217.4417     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.08290     
 B=  0.5826120     
 C= -3.5658997E-04 
 D=  8.5318995E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   109.1856     
   
 
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   66.15007     
 B=  0.2979032     
 C= -8.4218962E-05 
 D=  -3739710.     
 CP A 25°C 
 CP0=   105.4138     
 %ERROR=  0.5996286     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   4 G2    
   2 G3    



   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
 
 
As32                                   Codigo: 664                                                  PM: 438 
 

 
 
COMPUESTO=C32H22S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   102.6300     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   278.9059     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.42560     
 B=  0.5609330     
 C= -3.4016997E-04 
 D=  8.0771002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   105.7184     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   62.37694     
 B=  0.2914611     
 C= -8.2344457E-05 



 D=  -3538312.     
 CP A 25°C 
 CP0=   102.1522     
 %ERROR=  0.5853752     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G9    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G34c 
 
 
 
 
 
As33                                        Codigo: 665                                      PM:539 
 
 

 
 
 
COMPUESTO=C37H33NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   17.31999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   165.7215     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -27.92270     



 B=  0.6905610     
 C= -4.0987995E-04 
 D=  9.5301999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   144.0583     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   85.15073     
 B=  0.3725478     
 C= -1.0564345E-04 
 D=  -4177042.     
 CP A 25°C 
 CP0=   139.8455     
 %ERROR=  0.5255731     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   3 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34c   
 
 
 
As34                         Codigo:666                                                         PM:513 
 

 
 
 
COMPUESTO=C36H35NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 



   34.55999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   195.9325     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -12.50740     
 B=  0.6384640     
 C= -3.6350996E-04 
 D=  8.1783000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   147.7045     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   84.51263     
 B=  0.3655858     
 C= -1.0244096E-04 
 D=  -3583685.     
 CP A 25°C 
 CP0=   144.0913     
 %ERROR=  0.4520655     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c 
 
 
As35                                        Codigo:667                                              PM: 511 
 

 
 
 



   
 COMPUESTO=C36H33NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   62.40000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   192.9735     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.41740     
 B=  0.6265980     
 C= -3.6315995E-04 
 D=  8.2094999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   140.2961     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   80.98040     
 B=  0.3526649     
 C= -1.0108875E-04 
 D=  -3597792.     
 CP A 25°C 
 CP0=   136.6682     
 %ERROR=  0.4754120     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



As36                              Codigo: 668                                             PM: 587 
 

 
 
 
COMPUESTO=C41H35NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   91.70000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   207.9698     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -39.38010     
 B=  0.7626300     
 C= -4.7740000E-04 
 D=  1.1146200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   148.5145     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   92.90004     
 B=  0.3906337     
 C= -1.2154933E-04 
 D=  -4887331.     
 CP A 25°C 
 CP0=   143.5829     
 %ERROR=  0.5978979     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   1 G7    
  10 G19   
   3 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 



   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c 
 
 
As37                                              Codigo: 669                                   PM: 587 
 
 
  

 
 
 
COMPUESTO=C35H23NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   123.0000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   157.1832     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.04360     
 B=  0.6215870     
 C= -3.9283998E-04 
 D=  9.1928001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   114.7981     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   71.03196     
 B=  0.3148219     
 C= -9.9369288E-05 
 D=  -4029424.     
 CP A 25°C 
 CP0=   110.7341     
 %ERROR=  0.6271412     
   
 
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    



   3 G2    
   2 G3    
   1 G7    
  10 G19   
   3 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c 
 
 
 
As38                                      Codigo; 670                                                      PM: 566 
 
 

 
   
COMPUESTO=C40H38OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   11.16000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   260.0362     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.02330     
 B=  0.7657810     
 C= -4.6947997E-04 
 D=  1.1194300E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   154.5275     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   97.86431     
 B=  0.3921136     



 C= -1.1206437E-04 
4.     

ERROR=  0.5752165     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 1 G34c  

s39                          Codigo: 671                                                      PM: 1200 

 

MPUESTO=C82H76N2OS3                              

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
8920     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

 D=  -491058
 CP A 25°C 
 CP0=   149.5699     
 %
   
 ESTRUC
   3 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G32g  
  
 
A
 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   79.45999 
   
 ENTROPIA D
   489.
   
 CP(PERRY)=A+B*



 A=  -61.43800     
 B=   1.560443     
 C= -9.4652997E-04 
 D=  2.2185701E-07 

P0=   325.5478     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
0.     

ERROR=  0.5475224     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 2 G34c 

 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   201.8957     
 B=  0.8199375     
 C= -2.3820119E-0
 D=  -973006
 CP A 25°C 
 CP0=   315.7279     
 %
   
 ESTRUC
   5 G1    
  20 G2    
   6 G3    
  15 G19   
   9 G20   
  26 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   7 G31a1 
   1 G31a2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



As40                                Codigo:672                                                PM: 613 

 

MPUESTO=C40H39NOS2                               

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
0214     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   165.0053     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
8.     

ERROR=  0.5227192     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 
CO
   
 ENTALPIA D
   12.87000 
   
 ENTROPIA D
   231.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -26.21711     
 B=  0.7686420     
 C= -4.5878996E-04 
 D=  1.06976
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   100.7196     
 B=  0.4116509     
 C= -1.1727558E-0
 D=  -468939
 CP A 25°C 
 CP0=   160.2753     
 %
   
 ESTRUC
   4 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31b1 



   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  

 

s41                                            Codigo: 673                                PM:  468 

 

MPUESTO=C34H28S                                  

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
1161     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

94E-08 

P0=   120.7229     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
6.     

ERROR=  0.5817102     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

  
 
A
 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   69.06000 
   
 ENTROPIA D
   233.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -34.29390     
 B=  0.6253380     
 C= -3.8052996E-04 
 D=  9.05109
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   73.12848     
 B=  0.3232531     
 C= -9.1562069E-0
 D=  -396906
 CP A 25°C 
 CP0=   116.7174     
 %
   
 ESTRUC
   2 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   8 G19   



   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 

 1 G34c 

s42                                     Codigo: 674                                               PM: 466 

 

OMPUESTO=C34H26S                                  
 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
2299     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

95E-08 

P0=   117.2557     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
4.     

  
 
 
A
 

   
 C
  
 
 ENTALPIA D
   93.53000 
   
 ENTROPIA D
   297.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -32.63660     
 B=  0.6036590     
 C= -3.6410996E-04 
 D=  8.59629
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   69.35481     
 B=  0.3168119     
 C= -8.9688023E-0
 D=  -376762
 CP A 25°C 
 CP0=   113.4560     



 %ERROR=  0.5681949     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 1 G34c  

s43                                  Codigo: 675                                          PM: 521 

 

MPUESTO=C35H29NOS                                

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
3638     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

99E-08 

   
 ESTRUC
   2 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   1 G9    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
  
 
 
 
 
A
 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   28.06000 
   
 ENTROPIA D
   147.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -28.71170     
 B=  0.6478350     
 C= -3.8593996E-04 
 D=  9.01099
 CP A 25°C 



 CP0=   132.5210     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
6.     

ERROR=  0.5363786     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

G34c 

  As44                                                 Codigo: 676                       PM: 476 

 

MPUESTO=C34H31NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
6753     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

   
 CP(QBTHERM)=
 A=   78.20932     
 B=  0.3471321     
 C= -9.8271135E-0
 D=  -394987
 CP A 25°C 
 CP0=   128.5372     
 %
   
 ESTRUC
   3 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 
   
   
  
 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   44.43999 
   
 ENTROPIA D
   177.
   
 CP(PERRY)=A+B*



 A=  -13.29640     
 B=  0.5957380     
 C= -3.3956999E-04 
 D=  7.6591000E-08 

P0=   136.1673     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
7.     

ERROR=  0.4570601     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 1 G34c  

s45                                                          Codigo:677                         PM: 483 

 

MPUESTO=C34H29NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
6492     

 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   77.58488     
 B=  0.3401474     
 C= -9.5059149E-0
 D=  -335742
 CP A 25°C 
 CP0=   132.7806     
 %
   
 ESTRUC
   4 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2
   1 G33j  
  
 
 
A
 

 
CO
   
 ENTALPIA D
   71.49999 
   
 ENTROPIA D
   174.
   



 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-08 

P0=   128.7588     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
8.     

ERROR=  0.4826275     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

G34c  

 

 A=  -17.20640     
 B=  0.5838720     
 C= -3.3921999E-04 
 D=  7.69030
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   74.05634     
 B=  0.3272200     
 C= -9.3704068E-0
 D=  -337176
 CP A 25°C 
 CP0=   125.3569     
 %
   
 ESTRUC
   4 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2
   1 G33j  
   1 
   
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
As46                                Codigo: 678                         PM: 1855 

 

MPUESTO=C128H117N3O2S4                           

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
5884     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   506.1059     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

95E+07 

ERROR=  0.5628210     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 
 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   84.16000 
   
 ENTROPIA D
   739.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -99.13989     
 B=   2.445974     
 C= -1.5007101E-03 
 D=  3.53985
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   320.8041     
 B=   1.264847     
 C= -3.7070579E-04 
 D= -1.55117
 CP A 25°C 
 CP0=   490.4662     
 %
   
 ESTRUC



   6 G1    
  32 G2    
  10 G3    
  24 G19   
  13 G20   
  42 G21   
   3 G24a  
   3 G25b  
   1 G29a  
   3 G29b2 
   1 G30a  
   3 G30b2 
  14 G31a1 
   3 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32h  
   3 G33j  
   1 G34b  
   3 G34c  

s47                                                           Codigo: 679                       PM:549 

 

MPUESTO=C39H35NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
0024     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

   
A
 
 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   54.26999 
   
 ENTROPIA D
   187.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -32.27260     
 B=  0.7322840     
 C= -4.4420999E-04 
 D=  1.03393
 CP A 25°C 



 CP0=   149.3108     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
6.     

ERROR=  0.5517282     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

G34c  
 

s 48                                Codigo: 680                                       PM: 1308 

 

   
 CP(QBTHERM)=
 A=   90.39098     
 B=  0.3872879     
 C= -1.1415093E-0
 D=  -453102
 CP A 25°C 
 CP0=   144.7422     
 %
   
 ESTRUC
   3 G1    
   8 G2    
   3 G3    
  7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2
   1 G33j  
   1 
  
 
 
 
A
 

 



 
COMPUESTO=C89H84N2O2S3                             

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
4172     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

02E-07 

P0=   357.8011     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

01E+07 

ERROR=  0.5586041     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 2 G34c  

   
 ENTALPIA D
   20.18999 
   
 ENTROPIA D
   586.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -66.43890     
 B=   1.713830     
 C= -1.0496000E-03 
 D=  2.47670
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   227.5202     
 B=  0.8871946     
 C= -2.5887103E-04 
 D= -1.08616
 CP A 25°C 
 CP0=   346.8386     
 %
 
 ESTRUC
   5 G1    
  22 G2    
   7 G3    
  17 G19   
   9 G20   
  28 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
  10 G31a1 
   2 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32h  
   2 G33j  
   1 G34b  
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



As49                                        Codigo: 681                                                  PM: 693 

 

MPUESTO=C45H43NO2S2                              

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
6.50000     

 

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
6495     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

99E-07 

P0=   185.7214     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
4.     

ERROR=  0.5559757     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 
CO
   
 ENTALPIA D
  -3
  
 
 ENTROPIA D
   313.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -32.00700     
 B=  0.8793030     
 C= -5.3791999E-04 
 D=  1.27596
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   119.4001     
 B=  0.4534952     
 C= -1.3057368E-0
 D=  -559348
 CP A 25°C 
 CP0=   180.0790     
 %
   
 ESTRUC
   4 G1    
   9 G2    
   4 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  



   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G32h  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  

s50                        Codigo:682                            PM: 612 

 

MPUESTO=C44H43NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
6764     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   173.0858     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
4.     

 
 
 
 
 
 
 
A
 

 
CO
   
 ENTALPIA D
   46.87000 
   
 ENTROPIA D
   238.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -34.00350     
 B=  0.8346670     
 C= -5.0477998E-04 
 D=  1.17151
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   104.9482     
 B=  0.4438257     
 C= -1.3082931E-0
 D=  -513196
 CP A 25°C 
 CP0=   167.9133     



 %ERROR=  0.5424289     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 1 G34c 

s51                                        Codigo: 683                                           PM:465 

 

MPUESTO=C33H23NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
0607     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-08 

P0=   115.5944     

   
 ESTRUC
   3 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1
   1 G33j  
  
 
A
 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   86.93000 
   
 ENTROPIA D
   138.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -30.93610     
 B=  0.5912410     
 C= -3.5964997E-04 
 D=  8.38590
 CP A 25°C 
 C
   



 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
7.     

ERROR=  0.5685676     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

G34c 

s52                                                      Codigo:684                        PM:463 

 

MPUESTO=C33H21NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
0400     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
3298     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

 A=   68.58418     
 B=  0.3113690     
 C= -9.1924136E-0
 D=  -367687
 CP A 25°C 
 CP0=   111.8847     
 %
   
 ESTRUC
   2 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   3 G31b1
   1 G33j  
   1 
   
A
 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   110.
   
  
ENTROPIA D
   200.
   
 CP(PERRY)=A+B*



 A=  -29.27880     
 B=  0.5695620     
 C= -3.4322997E-04 
 D=  7.9311000E-08 

P0=   112.1273     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
8.     

ERROR=  0.5541079     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 1 G34c   

s53                                              Codigo: 685                          PM : 605 

 
MPUESTO=C41H35NO2S                               

 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   64.86739     
 B=  0.3048280     
 C= -9.0006251E-0
 D=  -347889
 CP A 25°C 
 CP0=   108.6153     
 %
   
 ESTRUC
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G9    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2
   1 G33j  
  
 
 
A
 

CO
   



 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
6.25001     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
1204     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   159.0057     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
6.     

ERROR=  0.5680325     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 1 G34c 

  -2
   
 ENTROPIA D
   239.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -34.10710     
 B=  0.7798591     
 C= -4.7703998E-04 
 D=  1.13327
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   100.3762     
 B=  0.4016546     
 C= -1.1524168E-0
 D=  -496840
 CP A 25°C 
 CP0=   153.9936     
 %
   
 ESTRUC
   3 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G32h  
   1 G33j  
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
As54                                   Codigo: 686                                                 PM:561 

 

MPUESTO=C40H35NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
0916     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   150.7636     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
6.     

ERROR=  0.5298889     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   65.56000 
   
 ENTROPIA D
   209.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -31.59490     
 B=  0.7324320     
 C= -4.3527997E-04 
 D=  1.01022
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   88.25179     
 B=  0.3953539     
 C= -1.1279252E-0
 D=  -442686
 CP A 25°C 
 CP0=   146.3003     
 %
   
 ESTRUC
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 



   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   3 G31b1 

 1 G34c  

s55                                                     Codigo:687                              PM:559 

 

MPUESTO=C40H33NS                                 
 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
1326     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   143.3552     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
6.     

ERROR=  0.5556170     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

   1 G33j  
  
 
A
 
 
 

 
CO
  
 
 ENTALPIA D
   93.40000 
   
 ENTROPIA D
   206.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -35.50490     
 B=  0.7205660     
 C= -4.3492997E-04 
 D=  1.01334
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   84.75311     
 B=  0.3823763     
 C= -1.1141622E-0
 D=  -444312
 CP A 25°C 
 CP0=   138.8718     
 %
   
 ESTRUC
   3 G1    
   6 G2    



   2 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   3 G31b1 

 G34c  
  

s56                                               Codigo: 688                                        PM: 557 

 

MPUESTO=C38H27NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
8300     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
1813     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

98E-08 

P0=   139.2557     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
6.     

   1 G33j  
   1
  
 
 
 
 
 
A
 

 
CO
   
 ENTALPIA D
   101.
   
 ENTROPIA D
   191.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -16.79520     
 B=  0.6266070     
 C= -3.7134998E-04 
 D=  8.44639
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   83.43735     
 B=  0.3447265     
 C= -1.0169748E-0
 D=  -370308



 CP A 25°C 
 CP0=   135.5197     
 %ERROR=  0.4968832     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

G34c  
 

s57                                 Codigo: 689                                            PM:533 

 

MPUESTO=C38H31NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
8899     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

97E-08 

P0=   139.3694     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

   
 ESTRUC
   2 G1    
   5 G2    
  11 G19   
   4 G20   
  16 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1
   1 G33j  
   1 
  
 
A
 

 
   
CO
   
 ENTALPIA D
   78.17000 
   
 ENTROPIA D
   187.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -32.66700     
 B=  0.6936240     
 C= -4.2021999E-04 
 D=  9.76169
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   83.16883     



 B=  0.3678566     
 C= -1.0857978E-04 

9.     

ERROR=  0.5544970     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

G34c  
 

s58                             Codigo: 690                                                         PM: 531 

 

MPUESTO=C38H29NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
0100     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
9309     

 D=  -427937
 CP A 25°C 
 CP0=   135.0527     
 %
   
 ESTRUC
   2 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1
   1 G33j  
   1 
  
 
A
 
 

 
 
 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   106.
   
 ENTROPIA D
   184.
   



 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

96E-08 

P0=   131.9609     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
8.     

ERROR=  0.5834563     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

G34c 

 

 A=  -36.57700     
 B=  0.6817580     
 C= -4.1986999E-04 
 D=  9.79289
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   79.60484     
 B=  0.3549933     
 C= -1.0725347E-0
 D=  -429164
 CP A 25°C 
 CP0=   127.6334     
 %
   
 ESTRUC
   2 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1
   1 G33j  
   1 
   
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
As59                                 Codigo:691                                      PM:529 

 
MPUESTO=C38H27NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
8300     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
1813     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

98E-08 

P0=   139.2557     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
6.     

ERROR=  0.4968832     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

G34c  

 

CO
   
 ENTALPIA D
   101.
   
 ENTROPIA D
   191.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -16.79520     
 B=  0.6266070     
 C= -3.7134998E-04 
 D=  8.44639
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   83.43735     
 B=  0.3447265     
 C= -1.0169748E-0
 D=  -370308
 CP A 25°C 
 CP0=   135.5197     
 %
   
 ESTRUC
   2 G1    
   5 G2    
  11 G19   
   4 G20   
  16 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1
   1 G33j  
   1 
   



As60                                                              Codigo:692                    PM:565 

 

MPUESTO=C41H39NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
4732     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   160.8481     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
2.     

ERROR=  0.5410397     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 
CO
   
 ENTALPIA D
   43.95000 
   
 ENTROPIA D
   207.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -31.48360     
 B=  0.7750100     
 C= -4.6814998E-04 
 D=  1.08585
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   97.35492     
 B=  0.4126625     
 C= -1.2150469E-0
 D=  -475948
 CP A 25°C 
 CP0=   156.0478     
 %
   
 ESTRUC
   3 G1    
  10 G2    
   3 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 



   3 G31a1 
   2 G31b1 

 1 G34c 

s61                             Codigo: 693                                   PM:1280 

 

MPUESTO=C87H80N2O2S3                             

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
5872     

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

02E-07 

P0=   346.2639     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

35E+07 

ERROR=  0.5637586     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

   1 G33j  
  
 
A
 
 
 

 
CO
   
 ENTALPIA D
   30.86999 
   
 ENTROPIA D
   572.
   
  
CP(PERRY)=A+B
 A=  -67.22790     
 B=   1.671104     
 C= -1.0256600E-03 
 D=  2.42478
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   220.5158     
 B=  0.8618867     
 C= -2.5154499E-04 
 D= -1.06304
 CP A 25°C 
 CP0=   335.5404     
 %
   
 ESTRUC
   5 G1    



  20 G2    
   7 G3    
  17 G19   
   9 G20   
  28 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   9 G31a1 
   3 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G32h  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c 

s62                                             Codigo: 694                                                PM: 693 

 

MPUESTO=C45H43NO2S2                              

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
5.71999     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
7166     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
A
 

 
CO
   
 ENTALPIA D
  -3
   
 ENTROPIA D
   313.
   
 CP(PERRY)=A+B*



 A=  -32.00700     
 B=  0.8793030     
 C= -5.3791999E-04 

P A 25°C 

+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

68E-04 

P0=   180.0790     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 G34b  
 1 G34c  

 

 D=  1.2759699E-07 
 C
 CP0=   185.7214     
   
 CP(QBTHERM)=A
 A=   119.4001     
 B=  0.4534952     
 C= -1.30573
 D=  -5593484.     
 CP A 25°C 
 C
 %ERROR=  0.5559757     
   
 ESTRUC
   4 G1    
   9 G2    
   4 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   3 G31b1
   1 G32h  
   1 G33j  
   1
  
   
 
As63                                       Codigo: 695                                                    PM:493 
 

 



 
COMPUESTO=C35H27NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 

TROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

97E-04 

P A 25°C 

+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

83E-05 

P0=   123.1957     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 G33j  
 1 G34c  
 

   75.69000     
   
 EN
   154.4731     
   
 CP(PERRY)=A+B
 A=  -30.14710     
 B=  0.6339670     
 C= -3.83589
 D=  8.9050999E-08 
 C
 CP0=   127.1317     
   
 CP(QBTHERM)=A
 A=   75.50900     
 B=  0.3368134     
 C= -9.93088
 D=  -3902987.     
 CP A 25°C 
 C
 %ERROR=  0.5536621     
   
 ESTRUC
   2 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1
   1 G31b2 
   1
  
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
As64                                                Codigo: 696                                     PM:491 
 

 

TALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 

TROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

97E-04 

P A 25°C 

+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

51E-05 

P0=   108.6153     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 
COMPUESTO=C33H21NS                                 
   
 EN
   110.0400     
   
 EN
   200.3298     
   
 CP(PERRY)=A+B
 A=  -29.27880     
 B=  0.5695620     
 C= -3.43229
 D=  7.9311000E-08 
 C
 CP0=   112.1273     
   
 CP(QBTHERM)=A
 A=   64.86739     
 B=  0.3048280     
 C= -9.00062
 D=  -3478898.     
 CP A 25°C 
 C
 %ERROR=  0.5541079     
   
 ESTRUC
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G9    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 



   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 

G33j  
 1 G34c  
   

s65                                       Codigo: 697                                           PM: 605 

 

TALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 

TROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

98E-04 

P A 25°C 

+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

68E-04 

P0=   153.9936     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

   1 G31b2 
   1 
  
  
 
 
A
 
 

 
COMPUESTO=C41H35NO2S                               
   
 EN
  -26.27001     
   
 EN
   234.7602     
   
 CP(PERRY)=A+B
 A=  -34.10710     
 B=  0.7798591     
 C= -4.77039
 D=  1.1332700E-07 
 C
 CP0=   159.0057     
   
 CP(QBTHERM)=A
 A=   100.3762     
 B=  0.4016546     
 C= -1.15241
 D=  -4968406.     
 CP A 25°C 
 C
 %ERROR=  0.5680325     
   
 ESTRUC
   3 G1    



   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G31b2 

 1 G33j  

 

TALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 

TROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

97E-04 

P A 25°C 

+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

52E-04 

   1 G32h  
  
   1 G34c 
 
As66                                           Codigo: 698                      PM: 561 
 

 
COMPUESTO=C40H35NS                                 
   
 EN
   64.77999     
   
 EN
   209.0245     
   
 CP(PERRY)=A+B
 A=  -31.59490     
 B=  0.7324320     
 C= -4.35279
 D=  1.0102200E-07 
 C
 CP0=   150.7636     
   
 CP(QBTHERM)=A
 A=   88.25179     
 B=  0.3953539     
 C= -1.12792
 D=  -4426866.     



 CP A 25°C 
 CP0=   146.3003     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 G33j  
 1 G34c  

 

OMPUESTO=C40H33NS                                 

TALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 

TROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

 %ERROR=  0.5298889     
   
 ESTRUC
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1
  
   
 
As67                                         Codigo: 699                               PM:559 
 

 
 
 
 
 
C
   
 
 EN
   92.62000     
   
 EN
   206.0655     
   
 CP(PERRY)=A+B
 A=  -35.50490     
 B=  0.7205660     



 C= -4.3492997E-04 

P A 25°C 

+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

22E-04 

P0=   138.8718     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 
 1 G33j  
 1 G34c 

 

TALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 

TROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 

 D=  1.0133400E-07 
 C
 CP0=   143.3552     
   
 CP(QBTHERM)=A
 A=   84.75311     
 B=  0.3823763     
 C= -1.11416
 D=  -4443126.     
 CP A 25°C 
 C
 %ERROR=  0.5556170     
   
 ESTRUC
   3 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1
  
  
 
 
 
 
As68                                                Codigo: 700                                PM: 557 
 

 
COMPUESTO=C40H31NS                                 
   
 EN
   88.44001     
   
 EN



   212.3159     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

99E-04 

 A 25°C 

+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

45E-04 

P0=   146.7681     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 
   1 G33j  
   1 G34c 

 A=  -15.72310     
 B=  0.6654150     
 C= -3.86409
 D=  8.7868997E-08 
 CP
 CP0=   150.6499     
    
CP(QBTHERM)=A
 A=   88.51626     
 B=  0.3722309     
 C= -1.05913
 D=  -3850313.     
 CP A 25°C 
 C
 %ERROR=  0.4759641     
 
  ESTRUC
   3 G1    
   6 G2    
  10 G19   
   5 G20   
  16 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   6 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1



MOLECULAS NEUTRAS ÚLTIMAS 
 

 
 
Codigo:  844                     C1                      C5H10S 

 
O

 
 
 
COMPUESTO=C5H10O                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -63.52000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   51.72308     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A= -0.6955001     
 B=  0.1192200     
 C= -7.0080001E-05 
 D=  1.5914001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   29.04207     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   20.43057     
 B=  6.2370405E-02 
 C= -1.7656430E-05 
 D=  -874577.4     
 CP A 25°C 
 CP0=   27.61827     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   1 G3    
   1 G32g 
 
 
 
 
 
 
 
 
Codigo: 845                  SH1                            C4H10S 
 

SH
 

 
 



COMPUESTO=C4H10S                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -22.13000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   115.5125     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  0.6483999     
 B=  0.1117340     
 C= -6.9059999E-05 
 D=  1.6701000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   28.26555     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   20.46940     
 B=  5.5994559E-02 
 C= -1.5740414E-05 
 D=  -732349.6     
 CP A 25°C 
 CP0=   27.52645     
 %ERROR=  0.5150575     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   1 G2    
   1 G3    
   1 G34a  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Codigo: 846        SH2             C5H12S 
 
 

SH 

 
 
COMPUESTO=C5H12S                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -27.07000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   124.6411     
   



 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   1.042900     
 B=  0.1330970     
 C= -8.1029997E-05 
 D=  1.9297000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   34.03417     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   23.94387     
 B=  6.8694770E-02 
 C= -1.9422876E-05 
 D=  -846101.5     
 CP A 25°C 
 CP0=   33.18050     
 %ERROR=  0.4938742     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   1 G34a  
   
  Codigo: 847       C2                C6H12O 
 

O
 

 
COMPUESTO=C6H12O                                   
  ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -68.46000     
   ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   60.85164     
   CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A= -0.3010001     
 B=  0.1405830     
 C= -8.2049992E-05 
 D=  1.8510001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   34.81070     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   21.67401     
 B=  7.8793243E-02 
 C= -2.2949247E-05 
 D=  -812080.8     
 CP A 25°C 
 CP0=   33.99073     
 %ERROR=  0.4522085     
  ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   1 G2    
   1 G3    1 G32g 



APÉNDICE I 
 

Aplicación del Método de contribuciones de grupo para el cálculo de las 
propiedades termodinámicas de los radicales libres. 

 
RADICALES SATURADOS 

 
 

 
 
COMPUESTO=C18H29                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -19.15000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   127.5627     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -72.68020     
 B=  0.5357550     
 C= -3.4006184E-04 
 D=  7.8615003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   58.90948     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   31.64644     
 B=  0.2549804     
 C= -8.1116588E-05 
 D=  -4318028.     
 CP A 25°C 
 CP0=   51.88278     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
  10 G2    
   7 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
   1 GR1   
   
   
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C23H47                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -79.83000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   263.7493     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   5.688800     
 B=  0.4831550     
 C= -2.7263185E-04 
 D=  5.9609000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   127.0861     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   84.76836     
 B=  0.2703029     
 C= -7.6307275E-05 
 D=  -3272396.     
 CP A 25°C 
 CP0=   121.7634     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  19 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C40H73                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -131.5100     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   312.0569     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -63.20970     
 B=   1.005754     
 C= -5.9995143E-04 
 D=  1.3426600E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   186.8826     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   114.9674     
 B=  0.5262246     
 C= -1.5770245E-04 
 D=  -7374676.     
 CP A 25°C 
 CP0=   174.8817     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  31 G2    
   7 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
   1 GR2   
   
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C25H51                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -89.71000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   282.0065     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   6.477800     
 B=  0.5258810     
 C= -2.9657184E-04 
 D=  6.4801000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   138.6234     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   92.46532     
 B=  0.2944552     
 C= -8.3132727E-05 
 D=  -3558768.     
 CP A 25°C 
 CP0=   132.8331     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  21 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C42H77                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -141.3900     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   330.3139     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -62.42070     
 B=   1.048480     
 C= -6.2389142E-04 
 D=  1.3945801E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   198.4199     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   122.5916     
 B=  0.5505000     
 C= -1.6458014E-04 
 D=  -7656090.     
 CP A 25°C 
 CP0=   185.9664     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  33 G2    
   7 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
   1 GR2   
   
   
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C18H30                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   9.960003     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   181.9964     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -60.07640     
 B=  0.4960870     
 C= -3.1427376E-04 
 D=  7.2413002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   61.81427     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   35.99589     
 B=  0.2375032     
 C= -7.5774013E-05 
 D=  -3975732.     
 CP A 25°C 
 CP0=   55.34696     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   8 G2    
   7 G3    
   3 G25a  
   3 G30b2 
   2 GR1   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
 
 
 
COMPUESTO=C18H31                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -36.11000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   131.4707     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -59.96680     
 B=  0.5172860     
 C= -3.2279186E-04 
 D=  7.3548001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   67.51723     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   37.63568     
 B=  0.2546073     
 C= -8.0535829E-05 
 D=  -4039669.     
 CP A 25°C 
 CP0=   60.94379     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   7 G3    
   3 G25a  
   3 G30b2 
   1 GR1   
   
 
 
 
 
 
 

 



 
 

 
 
 
 
   
 COMPUESTO=C18H30                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   32.34000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   216.9617     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -43.75850     
 B=  0.4581010     
 C= -2.9423373E-04 
 D=  6.9570000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   68.51273     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   48.56721     
 B=  0.2096269     
 C= -6.5079672E-05 
 D=  -3821380.     
 CP A 25°C 
 CP0=   62.29399     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   6 G2    
   6 G3    
   1 G6    
   2 G25a  
   2 G30b2 
   2 GR1   
   
   
 
 
 
 
 
 

 



 
 

 
 
 
 
 
COMPUESTO=C18H31                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -13.73000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   166.4361     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -43.64890     
 B=  0.4793000     
 C= -3.0275184E-04 
 D=  7.0704999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   74.21569     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   50.20097     
 B=  0.2267416     
 C= -6.9846079E-05 
 D=  -3884924.     
 CP A 25°C 
 CP0=   67.89194     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   6 G3    
   1 G6    
   2 G25a  
   2 G30b2 
   1 GR1   
   
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C18H30                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   50.88000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   230.3811     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -18.45060     
 B=  0.3944110     
 C= -2.4181296E-04 
 D=  5.5889000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   79.12871     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   55.73166     
 B=  0.1947778     
 C= -5.7712739E-05 
 D=  -3070712.     
 CP A 25°C 
 CP0=   74.13062     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   3 G3    
   2 G6    
   1 G25a  
   1 G30a  
   2 GR2   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
 
 
   
 COMPUESTO=C18H31                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   8.489996     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   196.1897     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -19.13250     
 B=  0.4155970     
 C= -2.5378147E-04 
 D=  5.8485004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   83.76830     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   58.47202     
 B=  0.2067318     
 C= -6.1147715E-05 
 D=  -3211817.     
 CP A 25°C 
 CP0=   78.54237     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   2 G6    
   1 G25a  
   1 G30a  
   1 GR2   
   
 
 
 
 
 
 
 

 



 
COMPUESTO=C7H11                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   37.67000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   115.6086     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -11.84290     
 B=  0.1371590     
 C= -9.1111870E-05 
 D=  2.1898000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   21.53218     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   17.22108     
 B=  5.8942989E-02 
 C= -1.8980352E-05 
 D=  -1203048.     
 CP A 25°C 
 CP0=   19.57409     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 GR1   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
 
 
COMPUESTO=C11H19                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   38.55000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   170.3649     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -5.161300     
 B=  0.2319260     
 C= -1.4951186E-04 
 D=  3.6759001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   51.67106     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   43.64526     
 B=  0.1005975     
 C= -2.8415017E-05 
 D=  -2020724.     
 CP A 25°C 
 CP0=   48.38050     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   1 G2    
   2 G3    
   2 G6    
   1 GR1   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C18H29                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -25.93000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   93.84087     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -68.78150     
 B=  0.5229680     
 C= -3.2042165E-04 
 D=  7.1735002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   60.55926     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   26.42055     
 B=  0.2667554     
 C= -8.4133513E-05 
 D=  -3940484.     
 CP A 25°C 
 CP0=   54.14656     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  10 G2    
   6 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
   1 GR3   
   
   
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C18H27                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -19.59000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   133.4496     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -55.85780     
 B=  0.4790440     
 C= -2.8868165E-04 
 D=  6.3356005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   62.98643     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   28.18996     
 B=  0.2528180     
 C= -8.0019192E-05 
 D=  -3477994.     
 CP A 25°C 
 CP0=   57.32904     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
  10 G2    
   4 G3    
   1 G10   
   1 G24b  
   3 G25a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 GR3   
   
   
 
 
 

 



 

 
 
 
 COMPUESTO=C18H25                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -3.589996     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   215.3451     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.42300     
 B=  0.4315630     
 C= -2.7837144E-04 
 D=  6.6862007E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   67.27419     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   50.32164     
 B=  0.1927385     
 C= -5.8127440E-05 
 D=  -3673457.     
 CP A 25°C 
 CP0=   61.29519     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   2 G10   
   1 G24b  
   1 G25a  
   2 G25b  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
   1 GR2   
   
   
 

 



RADICALES ASFALTENOS 
 
 

 
COMPUESTO=C38H33SO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   53.57000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   252.6517     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -36.39981     
 B=  0.7019010     
 C= -4.3702236E-04 
 D=  1.0561600E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   136.8228     
  CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   103.7637     
 B=  0.3246835     
 C= -8.9136600E-05 
 D=  -5801428.     
 CP A 25°C 
 CP0=   127.3817     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR19 
 

 



 
COMPUESTO=C77H73OS3N2                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   108.9600     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   490.9709     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -47.52510     
 B=   1.438226     
 C= -8.6577196E-04 
 D=  2.0829401E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   309.8412     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   228.8448     
 B=  0.6943830     
 C= -1.7971967E-04 
 D= -1.1437501E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   291.2339     
  ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  20 G2    
   5 G3    
  14 G19   
  11 G20   
  21 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   1 G25b  
   2 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
  10 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G32g  
   2 G33j  
   2 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   
   

 



 
COMPUESTO=C40H42OSN                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   31.16000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   268.5095     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.86390     
 B=  0.7661300     
 C= -4.6442184E-04 
 D=  1.1287000E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   160.2652     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   119.9181     
 B=  0.3630178     
 C= -9.2647948E-05 
 D=  -6199301.     
 CP A 25°C 
 CP0=   150.1775     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 GR1   

 



   
 
COMPUESTO=C37H32S2N                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   112.3100     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   298.6725     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -24.22370     
 B=  0.6588550     
 C= -3.8938184E-04 
 D=  9.1958000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   140.0377     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   97.79816     
 B=  0.3304452     
 C= -8.6495063E-05 
 D=  -5050082.     
 CP A 25°C 
 CP0=   131.8210     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   6 G20   
  11 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
 

 



 
 

 
 
COMPUESTO=C32H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   126.8800     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   232.4754     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -36.70270     
 B=  0.5644020     
 C= -3.4642182E-04 
 D=  8.4720995E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   103.0245     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   75.72786     
 B=  0.2618182     
 C= -6.7363733E-05 
 D=  -4653466.     
 CP A 25°C 
 CP0=   95.45192     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  11 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G34c  
   1 GR1   
   
 

 



 

 
 
COMPUESTO=C6H11O                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -22.39000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   80.16931     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A= -0.4106000     
 B=  0.1193840     
 C= -7.3531875E-05 
 D=  1.7375001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   29.10774     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   22.64308     
 B=  5.7335649E-02 
 C= -1.6304270E-05 
 D=  -954078.1     
 CP A 25°C 
 CP0=   27.55552     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   1 G2    
   1 G3    
   1 G32g  
   1 GR1   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
COMPUESTO=C32H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   119.4100     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   218.5803     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.40100     
 B=  0.5614260     
 C= -3.4462145E-04 
 D=  8.2722998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   104.5461     
  CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   75.37830     
 B=  0.2659777     
 C= -7.2144241E-05 
 D=  -4543725.     
 CP A 25°C 
 CP0=   97.15210     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR2   

 



  
COMPUESTO=C33H24NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   118.6700     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   231.0771     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -24.81360     
 B=  0.5564220     
 C= -3.3015184E-04 
 D=  7.7151000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   113.7801     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   77.53117     
 B=  0.2809426     
 C= -7.6057222E-05 
 D=  -4234980.     
 CP A 25°C 
 CP0=   106.8921     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 
COMPUESTO=C33H24NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   117.8100     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   213.9379     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -24.02210     
 B=  0.5564350     
 C= -3.2670147E-04 
 D=  7.5690004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   114.8435     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   76.38187     
 B=  0.2861774     
 C= -7.7420889E-05 
 D=  -4154625.     
 CP A 25°C 
 CP0=   108.0863     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
 

 



 

 
COMPUESTO=C35H32NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   43.61000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   186.0258     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.35850     
 B=  0.6453230     
 C= -3.9157184E-04 
 D=  9.6004001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   127.7808     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   95.06436     
 B=  0.3024088     
 C= -7.5335076E-05 
 D=  -5274462.     
 CP A 25°C 
 CP0=   119.1961     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 GR1   
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C5H11S                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  0.7299995     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   91.88370     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  0.7230999     
 B=  0.1200130     
 C= -6.9141373E-05 
 D=  1.5476999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   30.76896     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   21.26249     
 B=  6.4735904E-02 
 C= -1.8162316E-05 
 D=  -850136.2     
 CP A 25°C 
 CP0=   29.38544     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   1 GR11  
   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C35H33NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   56.21999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   233.1413     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -9.455297     
 B=  0.5933600     
 C= -3.4520120E-04 
 D=  8.2485002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   138.9550     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   99.99872     
 B=  0.2987766     
 C= -7.3513896E-05 
 D=  -4529944.     
 CP A 25°C 
 CP0=   131.5848     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR2   
   1 GR23 
 
 
 

 



 
COMPUESTO=C35H34NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   14.27000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   227.9442     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -10.13720     
 B=  0.6145460     
 C= -3.5716972E-04 
 D=  8.5080998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   143.5946     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   102.7883     
 B=  0.3106477     
 C= -7.6913726E-05 
 D=  -4674456.     
 CP A 25°C 
 CP0=   135.9859     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR23  
   
 
 
 
 
 
 

 



 

 
COMPUESTO=C34H34N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   61.00999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   215.9013     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.94320     
 B=  0.5932260     
 C= -3.4520187E-04 
 D=  8.2485002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   131.4271     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   92.51390     
 B=  0.2986383     
 C= -7.3513096E-05 
 D=  -4530217.     
 CP A 25°C 
 CP0=   124.0557     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a3 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR1   
   
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
COMPUESTO=C34H34N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   56.75000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   197.7895     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.15170     
 B=  0.5932390     
 C= -3.4175150E-04 
 D=  8.1023998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   132.4905     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   91.34675     
 B=  0.3039038     
 C= -7.4890042E-05 
 D=  -4448692.     
 CP A 25°C 
 CP0=   125.2532     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   7 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR2   
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C40H33OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   77.07000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   257.6593     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.67810     
 B=  0.7261959     
 C= -4.5412185E-04 
 D=  1.0986000E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   143.3804     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   110.1283     
 B=  0.3338017     
 C= -9.2248505E-05 
 D=  -6035213.     
 CP A 25°C 
 CP0=   133.5583     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR1    

 



 

 
COMPUESTO=C78H75N2OS2                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   90.46001     
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   495.4466     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -56.72729     
 B=   1.463291     
 C= -8.8258187E-04 
 D=  2.1101600E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   306.6899     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   223.3939     
 B=  0.7094899     
 C= -1.8746276E-04 
 D= -1.1596424E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   287.8109     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  21 G2    
   5 G3    
  14 G19   
  10 G20   
  22 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   2 G25b  
   2 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   6 G31a1 
   1 G31a3 
   3 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   

 



 
 
 

 
 
COMPUESTO=C40H42NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   30.58000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   270.2201     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.86390     
 B=  0.7661300     
 C= -4.6442184E-04 
 D=  1.1287000E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   160.2652     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   119.9181     
 B=  0.3630178     
 C= -9.2647948E-05 
 D=  -6199301.     
 CP A 25°C 
 CP0=   150.1775     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 GR1   

 



 

 

MPUESTO=C38H34NS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
6642     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

03E-08 

P0=   141.7278     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
8.     

P0=   133.3182     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 

 1 GR1   

 

 
CO
   
 ENTALPIA D
   94.75000 
   
 ENTROPIA D
   266.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -26.54460     
 B=  0.6761020     
 C= -4.0274183E-04 
 D=  9.40890
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   98.31898     
 B=  0.3400572     
 C= -9.2825321E-0
 D=  -516801
 CP A 25°C 
 C
   
 ESTRUC
   2 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   2 G31b1 
   1 G31b2
   1 G33j  
   1 G34c  
  
 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C40H34OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   95.81999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   367.3816     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -25.05990     
 B=  0.6928420     
 C= -4.1812117E-04 
 D=  9.8485998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   146.9530     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   105.5998     
 B=  0.3411606     
 C= -9.3750932E-05 
 D=  -5406964.     
 CP A 25°C 
 CP0=   138.1578     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR2   
   1 GR23 

 



 
 

 
MPUESTO=C40H35OS                                 

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
1902     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

P0=   151.5925     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
6.     

P0=   142.5561     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

GR23  
 

CO
   
 ENTALPIA D
   53.42999 
   
 ENTROPIA D
   333.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -25.74180     
 B=  0.7140279     
 C= -4.3008968E-04 
 D=  1.01082
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   108.4087     
 B=  0.3529966     
 C= -9.7134929E-0
 D=  -555262
 CP A 25°C 
 C
   
 ESTRUC
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 
  

 



 
 

 
MPUESTO=C39H35S                                  

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
0678     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

97E-08 

P0=   147.0267     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
6.     

P0=   138.4076     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

 1 GR1   

 

CO
   
 ENTALPIA D
   91.45000 
   
 ENTROPIA D
   282.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -20.26280     
 B=  0.6740990     
 C= -4.0775185E-04 
 D=  9.63409
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   107.6304     
 B=  0.3299408     
 C= -9.0387352E-0
 D=  -529447
 CP A 25°C 
 C
   
 ESTRUC
   3 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G25b  
   2 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
  
 
 
 
 
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C39H35S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   87.77000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   265.7335     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -19.47130     
 B=  0.6741120     
 C= -4.0430148E-04 
 D=  9.4880001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   148.0901     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   106.5119     
 B=  0.3351222     
 C= -9.1727925E-05 
 D=  -5216132.     
 CP A 25°C 
 CP0=   139.5961     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G25b  
   2 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR2   
   
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C33H21S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   153.9500     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   232.9508     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -22.83630     
 B=  0.5211900     
 C= -3.2284184E-04 
 D=  7.7118997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   105.9019     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   79.50813     
 B=  0.2457527     
 C= -6.8821617E-05 
 D=  -4236042.     
 CP A 25°C 
 CP0=   99.00848     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   1 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   3 G31b1 
   1 G34c  
   1 GR1   
   
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C6H13                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   4.149998     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   108.5637     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -1.017700     
 B=  0.1199840     
 C= -6.9141875E-05 
 D=  1.5476999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   29.01947     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   19.52368     
 B=  6.4703427E-02 
 C= -1.8161310E-05 
 D=  -850264.8     
 CP A 25°C 
 CP0=   27.63560     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
COMPUESTO=C36H34NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   40.85000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   200.0512     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.96400     
 B=  0.6666860     
 C= -4.0354184E-04 
 D=  9.8599998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   133.5495     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   98.92447     
 B=  0.3144652     
 C= -7.8739329E-05 
 D=  -5418434.     
 CP A 25°C 
 CP0=   124.7286     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   9 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 GR1   
   
 
 
 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C36H35NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   53.46000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   247.1667     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -9.060801     
 B=  0.6147230     
 C= -3.5717120E-04 
 D=  8.5080998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   144.7236     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   103.8853     
 B=  0.3107888     
 C= -7.6899567E-05 
 D=  -4675785.     
 CP A 25°C 
 CP0=   137.1113     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 GR2   
   1 GR23  
   
 
 
 
 
 

 



 

 
 
COMPUESTO=C36H36NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   11.07000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   244.1833     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -9.742699     
 B=  0.6359090     
 C= -3.6913971E-04 
 D=  8.7677002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   149.3632     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   106.6019     
 B=  0.3227820     
 C= -8.0350896E-05 
 D=  -4815188.     
 CP A 25°C 
 CP0=   141.5286     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
  10 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 GR23 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
COMPUESTO=C35H36N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   57.23000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   230.3627     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.54870     
 B=  0.6145890     
 C= -3.5717187E-04 
 D=  8.5080998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   137.1957     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   96.37247     
 B=  0.3106965     
 C= -7.6917793E-05 
 D=  -4674034.     
 CP A 25°C 
 CP0=   129.5889     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 GR1   
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C35H36N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   53.55000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   214.0285     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -15.75720     
 B=  0.6146020     
 C= -3.5372147E-04 
 D=  8.3620002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   138.2591     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   95.21528     
 B=  0.3159445     
 C= -7.8287048E-05 
 D=  -4593144.     
 CP A 25°C 
 CP0=   130.7847     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 GR2   
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
COMPUESTO=C38H34NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   91.06999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   214.1143     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -18.87180     
 B=  0.6682971     
 C= -3.9584146E-04 
 D=  9.2036998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   147.6326     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   103.2465     
 B=  0.3396187     
 C= -9.2700015E-05 
 D=  -5053845.     
 CP A 25°C 
 CP0=   139.4106     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a3 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
   
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C32H20NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   154.7100     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   215.9708     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.11810     
 B=  0.5231930     
 C= -3.1783184E-04 
 D=  7.4867003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   100.6030     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   70.22208     
 B=  0.2558254     
 C= -7.1240662E-05 
 D=  -4111274.     
 CP A 25°C 
 CP0=   93.91411     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   2 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C38H33OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   64.81000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   259.5204     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.92191     
 B=  0.7018560     
 C= -4.3702184E-04 
 D=  1.0561600E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   137.2873     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   104.2748     
 B=  0.3245809     
 C= -8.9111090E-05 
 D=  -5803622.     
 CP A 25°C 
 CP0=   127.8398     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 
 
COMPUESTO=C84H79N2OS3                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   115.6500     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   527.4669     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -60.75860     
 B=   1.581970     
 C= -9.6195180E-04 
 D=  2.2591401E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   331.3821     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   239.0322     
 B=  0.7751349     
 C= -2.1783680E-04 
 D= -1.2408082E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   311.1906     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  22 G2    
   6 G3    
  15 G19   
   9 G20   
  26 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   7 G31a1 
   1 G31a2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c  
   1 GR1   

 



 

 
COMPUESTO=C42H42NOS2                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   47.96000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   309.3296     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -25.53770     
 B=  0.7901690     
 C= -4.7421182E-04 
 D=  1.1103300E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   170.8396     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   121.7512     
 B=  0.3937128     
 C= -1.0852976E-04 
 D=  -6094730.     
 CP A 25°C 
 CP0=   160.9269     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 
COMPUESTO=C42H38NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   100.6400     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   268.9997     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.90210     
 B=  0.7707420     
 C= -4.7232184E-04 
 D=  1.1082400E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   155.8456     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   112.1620     
 B=  0.3749417     
 C= -1.0728908E-04 
 D=  -6086702.     
 CP A 25°C 
 CP0=   145.9417     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 
 
 

 



 
COMPUESTO=C32H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   124.4500     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   236.7593     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.19250     
 B=  0.5614130     
 C= -3.4807183E-04 
 D=  8.4183995E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   103.4827     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   76.52470     
 B=  0.2607487     
 C= -7.0783404E-05 
 D=  -4623930.     
 CP A 25°C 
 CP0=   95.95818     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 
 

 



 

 
 
 COMPUESTO=C32H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   120.5500     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   217.7754     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.40100     
 B=  0.5614260     
 C= -3.4462145E-04 
 D=  8.2722998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   104.5461     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   75.37830     
 B=  0.2659777     
 C= -7.2144241E-05 
 D=  -4543725.     
 CP A 25°C 
 CP0=   97.15210     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR2   
   
 

 



 
COMPUESTO=C37H32NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   63.39000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   216.2472     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -28.03230     
 B=  0.6693620     
 C= -4.0136182E-04 
 D=  9.4167000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   138.3553     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   96.94682     
 B=  0.3330197     
 C= -9.1180867E-05 
 D=  -5173226.     
 CP A 25°C 
 CP0=   129.9354     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   3 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 

 



 

 
 
COMPUESTO=C37H33NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   78.09999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   297.7130     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -17.41410     
 B=  0.6360080     
 C= -3.6536116E-04 
 D=  8.2793001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   141.9278     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   92.44095     
 B=  0.3403385     
 C= -9.2665628E-05 
 D=  -4546393.     
 CP A 25°C 
 CP0=   134.5312     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
   1 GR23  
   
 

 



 

 
   
 
 
  COMPUESTO=C37H34NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   35.71000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   294.7295     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -18.09600     
 B=  0.6571940     
 C= -3.7732968E-04 
 D=  8.5388997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   146.5674     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   95.21850     
 B=  0.3522284     
 C= -9.6072930E-05 
 D=  -4689962.     
 CP A 25°C 
 CP0=   138.9358     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR23 
 
 
 

 



 

 
 
 
COMPUESTO=C36H34NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   80.62999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   246.4581     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -12.61700     
 B=  0.6172650     
 C= -3.5499185E-04 
 D=  8.0648000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   142.0016     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   94.49516     
 B=  0.3290789     
 C= -8.9285284E-05 
 D=  -4435504.     
 CP A 25°C 
 CP0=   134.7763     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
 
COMPUESTO=C36H34NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   76.95000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   230.1239     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -11.82550     
 B=  0.6172780     
 C= -3.5154147E-04 
 D=  7.9186997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   143.0650     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   93.27558     
 B=  0.3344342     
 C= -9.0700843E-05 
 D=  -4350481.     
 CP A 25°C 
 CP0=   135.9840     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   7 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
   
 
 

 



 
COMPUESTO=C42H38NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   97.39999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   250.4517     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.11060     
 B=  0.7707550     
 C= -4.6887147E-04 
 D=  1.0936300E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   156.9089     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   111.0095     
 B=  0.3801826     
 C= -1.0865554E-04 
 D=  -6006188.     
 CP A 25°C 
 CP0=   147.1360     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
 
 
 
 

 



 

G24a: 1 

 
COMPUESTO=C35H22NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   169.0700     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   207.7089     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.15320     
 B=  0.6003880     
 C= -3.8432184E-04 
 D=  9.0793002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   109.0951     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   82.35074     
 B=  0.2760912     
 C= -8.5251959E-05 
 D=  -4987996.     
 CP A 25°C 
 CP0=   100.9769     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G2    
   2 G3    
   1 G7    
  10 G19   
   3 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 
 
 

N S

I113 
Código: 813 

G2: 8 
 G25b: 1 G3: 2 

GG77::  11  
G19: 10 
G20: 3 
GG2211::  1144  
GG3333jj::  11  
GG3344cc::  11  
GGRR11:: 11 

GG2299bb22::  11 
GG3300bb22::  11  
GG3311aa11::  55  
GG3311aa22::  11  
GG3311bb11::  11  

 



 

G24a: 1 

 
COMPUESTO=C40H37OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   54.51000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   275.6645     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.13290     
 B=  0.7445820     
 C= -4.6096183E-04 
 D=  1.1080800E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   148.8246     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   111.9561     
 B=  0.3487600     
 C= -9.5947944E-05 
 D=  -6088946.     
 CP A 25°C 
 CP0=   138.9126     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR1   
   

S

O

G1: 3
I114 G25b: 1 G2: 9 
Código: 814 G3: 3 

G19: 8 
G20: 4 
GG2211::  1122 G 
GG3322gg::  11  
GG3344cc::  22  
GGRRII:: 11  

GG2299bb22::  11 
GG3300aa::  11 
GG3300bb22::  11  
G3311aa11::  22  
GG3311aa22::  11  
GG3311bb22::  11  

 

 



G1: 4 

 
 
COMPUESTO=C82H75N2OS3                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   125.5300     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   509.2097     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -61.54760     
 B=   1.539244     
 C= -9.3801186E-04 
 D=  2.2072199E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   319.8448     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   231.4618     
 B=  0.7507634     
 C= -2.1091629E-04 
 D= -1.2130034E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   300.0969     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  20 G2    
   6 G3    
  15 G19   
   9 G20   
  26 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   7 G31a1 
   1 G31a2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c  
   1 GR1   

N S

O

S

N S

I115 
Código: 815 

G24a: 2 G2: 20 
G25b: 2  G3: 6 

G19: 15 
G20: 9 
GG2211::  2266  
GG3322gg::  11  
GG3333jj::  22  
GG3344bb::  11  
GG3344cc::  22  
GGRRII::  11  

GG2299aa::  11  
GG2299bb22::  22 
GG3300bb22::  22  
GG3311aa11::  77  
GG3311aa22::  11  
GG3311bb11::  44  
GG3311bb22::  11 

 



   

 

G1: 3
G24a: 1 G2: 9 

COMPUESTO=C40H38NOS2                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   58.94000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   281.5471     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -26.32670     
 B=  0.7474430     
 C= -4.5027182E-04 
 D=  1.0584100E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   159.3024     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   114.1976     
 B=  0.3693157     
 C= -1.0159932E-04 
 D=  -5817962.     
 CP A 25°C 
 CP0=   149.8288     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   

N S

O

S

I116 
Código: 816 

G25b: 1 G3: 3 
G19: 6 
G20: 5 
GG2211::  1122  
GG3322gg::  11  
GG3333jj::  11  
GG3344bb::  11  
GG3344cc::  11  
GGRRII:: 11 

GG2299aa::  11 
GG2299bb22::  11 
GG3300bb22::  11  
GG3311bb11::  44  
GG3311bb22::  11  

  

 



  

 
 
COMPUESTO=C34H27S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   115.1300     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   252.4338     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.40350     
 B=  0.6041390     
 C= -3.7201183E-04 
 D=  8.9375995E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   115.0199     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   84.18951     
 B=  0.2849548     
 C= -7.7631485E-05 
 D=  -4908114.     
 CP A 25°C 
 CP0=   107.0344     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR1   
 

S

G24a: 1 G1: 1I117 
G25b: 1 Código: 817 G2: 6 

G3: 2 
G19: 8 
G20: 4 
GG2211::  1122  
GG3344cc::  22  
GGRRII:: 11 

GG2299bb22::  11 
GG3300aa::  11   
GG3300bb22::  11  
GG3311aa11::  22  
GG3311bb11::  22  
GG3311bb22::  11  

 



 
COMPUESTO=C34H27S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   111.4500     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   236.0996     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.61200     
 B=  0.6041520     
 C= -3.6856145E-04 
 D=  8.7914991E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   116.0833     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   83.07099     
 B=  0.2901377     
 C= -7.8973106E-05 
 D=  -4829856.     
 CP A 25°C 
 CP0=   108.2222     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR2   
   
 
 

S

G24a: 1 G1: 2I118 
G25b: 1 Código: 818 G2: 5 

G3: 2 
G19: 8 
G20: 4 
GG2211::  1122  
GG3344cc::  22  
GGRR22:: 11 

GG2299bb22::  11 
  GG3300aa::  11  

GG3300bb22::  11  
GG3311aa11::  22  
GG3311bb11::  22  
GG3311bb22::  11  

 



G1: 2 G24a: 1 

 
 
COMPUESTO=C35H28NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   74.13000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   197.8895     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -28.82130     
 B=  0.6266360     
 C= -3.7742182E-04 
 D=  8.8974993E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   126.8180     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   89.27459     
 B=  0.3088231     
 C= -8.4335836E-05 
 D=  -4888366.     
 CP A 25°C 
 CP0=   118.8620     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
 

N

O

S

I119 
Código: 819 

G2: 6 G25b: 1 
G3: 2 
G19: 6 
G20: 5 
GG2211::  1122  
GG3322gg::  11  
GG3333jj::  11  
GG3344cc::  11  
GGRRII:: 11 

GG2299aa::  11 
GG2299bb22::  11 
GG3300bb22::  11  
GG3311bb11::  44  
GG3311bb22::  11  

 

 



G1: 3 
G25b: 1 G2: 6 

 
 
COMPUESTO=C35H29NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   86.74000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   245.0050     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -5.918100     
 B=  0.5746730     
 C= -3.3105118E-04 
 D=  7.5456001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   137.9922     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   94.24394     
 B=  0.3051332     
 C= -8.2490558E-05 
 D=  -4146335.     
 CP A 25°C 
 CP0=   131.2426     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
   1 GR23  
 
 
 

N

O

S

I120 
Código: 820 

G3: 1 
G19: 6 
G20: 5 
GG2211::  1122  
GG3333jj::  11  
GG3344cc::  11  
GGRR22::  11  
GGRR2233:: 11  

GG3300aa::  11  
GG3300bb22::  11  
GG3311bb11::  44  
GG3311bb22::  11  

 

 

 



G1: 3 G25b: 1 
GG3300aa::  11  
GG3300bb22::  11  
GG3311bb11::  44  
GG3311bb

 
   
COMPUESTO=C35H30NOS                                
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   44.34999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   242.0215     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -6.599999     
 B=  0.5958590     
 C= -3.4301970E-04 
 D=  7.8051997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   142.6318     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   96.97728     
 B=  0.3170984     
 C= -8.5930078E-05 
 D=  -4286935.     
 CP A 25°C 
 CP0=   135.6560     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR23  
   
 
 
 
 
 

N

O

S

I121 
Código: 821 

 G2: 7 
G3: 1 
G19: 6 
G20: 5 22::  11  
GG2211::  1122  
GG3333jj::  11  
GG3344cc::  11  
GGRR2233:: 11  

 



 
 
 
COMPUESTO=C34H30NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   90.50999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   228.2009     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -13.40600     
 B=  0.5745390     
 C= -3.3105185E-04 
 D=  7.5456001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   130.4643     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.70567     
 B=  0.3050861     
 C= -8.2528808E-05 
 D=  -4143000.     
 CP A 25°C 
 CP0=   123.7244     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 
 
 
 

 



 
COMPUESTO=C34H30NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   86.83000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   211.8667     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -12.61450     
 B=  0.5745521     
 C= -3.2760148E-04 
 D=  7.3994997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   131.5277     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   85.54974     
 B=  0.3103322     
 C= -8.3897379E-05 
 D=  -4062202.     
 CP A 25°C 
 CP0=   124.9199     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
  12 G21   
   1 G25b  
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
   
 
 
 
 
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C39H34NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   100.3400     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   237.5281     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.38220     
 B=  0.7110850     
 C= -4.3569185E-04 
 D=  1.0225800E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   143.6079     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   103.3622     
 B=  0.3457966     
 C= -9.8839002E-05 
 D=  -5619448.     
 CP A 25°C 
 CP0=   134.4597     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 

 



 
 
 COMPUESTO=C89H83N2O2S3                             
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   66.25999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   605.7347     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -66.54848     
 B=   1.692631     
 C= -1.0410817E-03 
 D=  2.4653502E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   352.0981     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   260.7054     
 B=  0.8119757     
 C= -2.2896899E-04 
 D= -1.3546996E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   330.0462     
  ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  22 G2    
   7 G3    
  17 G19   
   9 G20   
  28 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
  10 G31a1 
   2 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32h  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c  
   1 GR1   

 



   

   
MPUESTO=C45H42NO2S2                              

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
.570004     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
1752     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-07 

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

4 
6.     

P0=   168.7129     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 

   1 GR1   

CO
   
 ENTALPIA D
   9
   
 ENTROPIA D
   364.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -32.11660     
 B=  0.8581041     
 C= -5.2940182E-04 
 D=  1.26462
 CP A 25°C 
 CP0=   180.0185     
 CP(QBTHERM)=
 A=   135.7209     
 B=  0.4064160     
 C= -1.1284407E-0
 D=  -694700
 CP A 25°C 
 C
   
 ESTRUC
   3 G1    
   9 G2    
   4 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G32h  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  

 



   
 
 
COMPUESTO=C44H42NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   92.93999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   289.2021     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.11310     
 B=  0.8134680     
 C= -4.9626181E-04 
 D=  1.1601600E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   167.3828     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   119.8446     
 B=  0.3991179     
 C= -1.1412446E-04 
 D=  -6372102.     
 CP A 25°C 
 CP0=   157.0142     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  11 G2    
   3 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 

 



 
 
 
 
COMPUESTO=C33H22NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   133.0000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   188.5863     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.04570     
 B=  0.5700420     
 C= -3.5113184E-04 
 D=  8.2724000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   109.8915     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   78.77708     
 B=  0.2745183     
 C= -7.8620556E-05 
 D=  -4546634.     
 CP A 25°C 
 CP0=   102.4888     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   3 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 
 
COMPUESTO=C33H22NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   129.3200     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   172.2522     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -30.25420     
 B=  0.5700551     
 C= -3.4768146E-04 
 D=  8.1263003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   110.9549     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   77.58153     
 B=  0.2798315     
 C= -8.0017708E-05 
 D=  -4463140.     
 CP A 25°C 
 CP0=   103.6925     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   3 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   3 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
   
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C41H34NO2S                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   19.82000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   289.6461     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.21670     
 B=  0.7586600     
 C= -4.6852184E-04 
 D=  1.1219200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   153.3028     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   114.7308     
 B=  0.3578582     
 C= -9.8933582E-05 
 D=  -6166460.     
 CP A 25°C 
 CP0=   143.2625     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G32h  
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 
 
COMPUESTO=C40H34NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   107.9500     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   246.7713     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -30.91300     
 B=  0.7112461     
 C= -4.2331146E-04 
 D=  9.8426000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   146.1241     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   99.75446     
 B=  0.3596297     
 C= -9.9074721E-05 
 D=  -5409550.     
 CP A 25°C 
 CP0=   137.3166     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C40H32NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   132.6900     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   262.6404     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.59710     
 B=  0.6943981     
 C= -4.1022163E-04 
 D=  9.3909996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   134.4606     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.04574     
 B=  0.3589652     
 C= -1.0088349E-04 
 D=  -5159407.     
 CP A 25°C 
 CP0=   126.0630     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   2 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR3   
 

 



 
 
COMPUESTO=C38H30NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   124.2400     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   238.4156     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.77660     
 B=  0.6724250     
 C= -4.1170185E-04 
 D=  9.6481998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   133.6665     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   95.27200     
 B=  0.3278193     
 C= -9.3897688E-05 
 D=  -5300214.     
 CP A 25°C 
 CP0=   125.0401     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 

 
 
COMPUESTO=C38H30NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   120.5600     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   222.0814     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.98510     
 B=  0.6724380     
 C= -4.0825148E-04 
 D=  9.5021001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   134.7298     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   94.12796     
 B=  0.3330449     
 C= -9.5257361E-05 
 D=  -5220185.     
 CP A 25°C 
 CP0=   126.2335     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
 
 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C38H28NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   145.3000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   205.2230     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.78790     
 B=  0.6477720     
 C= -3.9171163E-04 
 D=  8.9913996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   127.9078     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.54057     
 B=  0.3266301     
 C= -9.5543808E-05 
 D=  -4939117.     
 CP A 25°C 
 CP0=   119.8699     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   9 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR3   
   

 



 
 

 
COMPUESTO=C41H38NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   90.45999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   255.7852     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.59320     
 B=  0.7538110     
 C= -4.5963185E-04 
 D=  1.0745000E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   155.1451     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   110.9613     
 B=  0.3701161     
 C= -1.0573620E-04 
 D=  -5899266.     
 CP A 25°C 
 CP0=   145.5488     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  10 G2    
   3 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 

 



 
 
COMPUESTO=C87H79N2O2S3                             
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   76.93999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   591.9048     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -67.33749     
 B=   1.649905     
 C= -1.0171417E-03 
 D=  2.4134303E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   340.5609     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   253.0111     
 B=  0.7878219     
 C= -2.2214398E-04 
 D= -1.3260974E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   318.9747     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  20 G2    
   7 G3    
  17 G19   
   9 G20   
  28 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   9 G31a1 
   3 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G32h  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c  
   1 GR1   

 



   

 
 
 
COMPUESTO=C45H42NO2S2                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   10.35000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   367.3615     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.11660     
 B=  0.8581041     
 C= -5.2940182E-04 
 D=  1.2646200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   180.0185     
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   135.7209     
 B=  0.4064160     
 C= -1.1284407E-04 
 D=  -6947006.     
 CP A 25°C 
 CP0=   168.7129     
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   9 G2    
   4 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   3 G31b1 
   1 G32h  
   1 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   

 



 
COMPUESTO=C35H26NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   121.7600     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   204.9988     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -30.25670     
 B=  0.6127680     
 C= -3.7507183E-04 
 D=  8.7916000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   121.4287     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   86.46333     
 B=  0.2986881     
 C= -8.5453270E-05 
 D=  -4832258.     
 CP A 25°C 
 CP0=   113.5608     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   1 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   
 
 
 

 



 
 

 
COMPUESTO=C35H26NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   118.0800     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   188.6646     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.46520     
 B=  0.6127810     
 C= -3.7162146E-04 
 D=  8.6454996E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   122.4921     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   85.26465     
 B=  0.3040077     
 C= -8.6853433E-05 
 D=  -4748604.     
 CP A 25°C 
 CP0=   114.7648     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   

 



 
 
COMPUESTO=C41H34NO2S                               
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   19.80000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   285.2859     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.21670     
 B=  0.7586600     
 C= -4.6852184E-04 
 D=  1.1219200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   153.3028     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   114.7308     
 B=  0.3578582     
 C= -9.8933582E-05 
 D=  -6166460.     
 CP A 25°C 
 CP0=   143.2625     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32h  
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR1   

 



   
 
COMPUESTO=C40H34NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   107.1700     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   243.2160     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -30.91300     
 B=  0.7112461     
 C= -4.2331146E-04 
 D=  9.8426000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   146.1241     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   99.75446     
 B=  0.3596297     
 C= -9.9074721E-05 
 D=  -5409550.     
 CP A 25°C 
 CP0=   137.3166     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   7 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR2   
 
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C40H32NS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   131.9100     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   226.3576     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.71580     
 B=  0.6865801     
 C= -4.0677164E-04 
 D=  9.3318995E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   139.3020     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   92.11693     
 B=  0.3533014     
 C= -9.9398538E-05 
 D=  -5125167.     
 CP A 25°C 
 CP0=   130.9627     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   3 G1    
   6 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   8 G19   
   5 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G33j  
   1 G34c  
   1 GR3   
 
 

 



COMPUESTO=C28H49                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -68.55000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   218.8483     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -68.73520     
 B=  0.7493851     
 C= -4.5976182E-04 
 D=  1.0457500E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   116.5958     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   70.06776     
 B=  0.3758496     
 C= -1.1528945E-04 
 D=  -5745638.     
 CP A 25°C 
 CP0=   107.2437     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
  20 G2    
   7 G3    
   1 G24a  
   3 G25a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
   1 GR1   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C13H27                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -30.43000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   172.4637     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   1.743800     
 B=  0.2695250     
 C= -1.5293187E-04 
 D=  3.3649002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   69.39986     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   46.37812     
 B=  0.1493813     
 C= -4.2112162E-05 
 D=  -1846896.     
 CP A 25°C 
 CP0=   66.39613     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   9 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         847 
 C13H27                                   
 No 
 G 
 I2'                                      
 IDEM                                     
   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
COMPUESTO=C15H31                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -40.31001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   190.7208     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   2.532800     
 B=  0.3122510     
 C= -1.7687186E-04 
 D=  3.8841002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   80.93711     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   54.10519     
 B=  0.1734820     
 C= -4.8915401E-05 
 D=  -2135289.     
 CP A 25°C 
 CP0=   77.45981     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
  11 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         848 
 C15H31                                   
 No 
 G 
 I4'                                      
 IDEM                                     
   
   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
 
 
COMPUESTO=C76H71OS3N2                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   113.9000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   514.5698     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -54.80090     
 B=   1.424681     
 C= -8.5725193E-04 
 D=  2.0628900E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   299.2311     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   219.0084     
 B=  0.6878292     
 C= -1.7773149E-04 
 D= -1.1334181E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   280.7824     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  19 G2    
   5 G3    
  14 G19   
  11 G20   
  21 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
  10 G31a1 
   1 G31a2 
   2 G31b1 
   1 G32g  
   2 G33j  
   2 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         850 
 C76H71OS3N2                              
 No 
 G 
 I70'                                     
 IDEM                                     
   
   
 
 

 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
COMPUESTO=C39H35SO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   61.45000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   265.6303     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.52740     
 B=  0.7232190     
 C= -4.4899184E-04 
 D=  1.0821200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   143.0559     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   108.1355     
 B=  0.3366358     
 C= -9.2514521E-05 
 D=  -5947582.     
 CP A 25°C 
 CP0=   133.3726     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   5 G31a1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         849 

 



 C39H35SO                                 
 No 
 G 
 I69'                                     
 IDEM                                     
   
   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



 
COMPUESTO=C41H35OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   72.13000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   266.7879     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.28360     
 B=  0.7475590     
 C= -4.6609185E-04 
 D=  1.1245600E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   149.1491     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   113.9155     
 B=  0.3459836     
 C= -9.5706942E-05 
 D=  -6174368.     
 CP A 25°C 
 CP0=   139.1047     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  14 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         851 
 C41H35OS                                 
 No 
 G 
 I84'                                     
 IDEM                                     
   
   
 
 
 
 
 
 

 



 
 
 COMPUESTO=C77H73N2OS2                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   95.40001     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   486.3181     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -57.12179     
 B=   1.441928     
 C= -8.7061187E-04 
 D=  2.0842000E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   300.9213     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   219.5701     
 B=  0.6973687     
 C= -1.8402969E-04 
 D= -1.1454738E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   282.2723     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  20 G2    
   5 G3    
  14 G19   
  10 G20   
  22 G21   
   1 G24a  
   1 G24b  
   2 G25b  
   2 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   6 G31a1 
   1 G31a3 
   3 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         852 
 C77H73N2OS2                              
 No 
 G 
 I85'                                     
 IDEM                                     
   
   
 
 

 



 
 
COMPUESTO=C39H35OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   60.31000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   263.3160     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.52740     
 B=  0.7232190     
 C= -4.4899184E-04 
 D=  1.0821200E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   143.0559     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   108.1355     
 B=  0.3366358     
 C= -9.2514521E-05 
 D=  -5947582.     
 CP A 25°C 
 CP0=   133.3726     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  12 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   2 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         853 
 C39H35OS                                 
 No 
 G 
 I101'                                    
 IDEM                                     
   
   
 
 
 
 
 
 

 



 

 
 
 
 
COMPUESTO=C83H77N2OS3                              
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   120.5900     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   518.3383     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -61.15310     
 B=   1.560607     
 C= -9.4998186E-04 
 D=  2.2331800E-07 
 CP A 25°C 
 CP0=   325.6134     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   235.2422     
 B=  0.7629573     
 C= -2.1438001E-04 
 D= -1.2268724E+07 
 CP A 25°C 
 CP0=   305.6448     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   4 G1    
  21 G2    
   6 G3    
  15 G19   
   9 G20   
  26 G21   
   2 G24a  
   2 G25b  
   1 G29a  
   2 G29b2 
   2 G30b2 
   7 G31a1 
   1 G31a2 
   4 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   2 G33j  
   1 G34b  
   2 G34c  
   1 GR1   
   
   
 FICHA DEL COMPUESTO 
 DEBE SER INTRODUCIDA EN EL ARCHIVO LISTCOMP.XLS 
         854 
 C83H77N2OS3                              
 No 
 G 
 I102'                                    
 IDEM                                     
   
   



RADICALES AROMÁTICOS 
 

 
 
 

Codigo: 717     C18H23      Radical I17 

 
 
COMPUESTO=C18H23                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   1.630003     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   134.9902     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.04260     
 B=  0.3967760     
 C= -2.2405131E-04 
 D=  5.3856002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   61.76686     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   33.41462     
 B=  0.2044504     
 C= -4.6667636E-05 
 D=  -2957244.     
 CP A 25°C 
 CP0=   56.95575     
   
 
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   2 G19   
   4 G20   
   1 G24b  



   1 G25a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 GR21 
 
Codigo:718              C18H21            Radical I18 
 

 
 
COMPUESTO=C18H21                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   16.62000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   198.5642     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.36610     
 B=  0.3630670     
 C= -2.1458390E-04 
 D=  5.4906003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   59.26244     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   41.50915     
 B=  0.1669491     
 C= -3.3723518E-05 
 D=  -3016563.     
 CP A 25°C 
 CP0=   54.35262     
   
 
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   7 G2    
   1 G3    



   1 G10   
   2 G19   
   4 G20   
   1 G24b  
   2 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G30b2 
   1 GR20  
   
 
 
Codigo: 719                        C18H19   Radical I19 
 

 
 
 
 
  
 
COMPUESTO=C18H19                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   34.14000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   162.2805     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -28.41800     
 B=  0.3399740     
 C= -1.9745392E-04 
 D=  5.0132005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   56.72158     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   38.11506     
 B=  0.1609186     



 C= -3.2323675E-05 
 D=  -2753920.     
 CP A 25°C 
 CP0=   52.23957     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   4 G19   
   4 G20   
   2 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 GR20 
 
 
 
 
 
 
 
 
Codigo: 720        C18H17         Radical    I20 
 
 

 
 
 
 COMPUESTO=C18H17                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   50.56000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   167.1712     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.12140     
 B=  0.3355420     
 C= -1.9817390E-04 



 D=  5.0910003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   51.65339     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   35.43875     
 B=  0.1537167     
 C= -3.0484696E-05 
 D=  -2796268.     
 CP A 25°C 
 CP0=   47.10310     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   4 G19   
   4 G20   
   2 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 GR20 
 
Codigo: 721                       C15H19        Radical I21 
 

 
 
COMPUESTO=C15H19                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   16.72000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   135.1201     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.46830     
 B=  0.3289010     
 C= -1.9357237E-04 
 D=  4.7263999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   48.63889     



   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   29.29128     
 B=  0.1600327     
 C= -3.7864720E-05 
 D=  -2598543.     
 CP A 25°C 
 CP0=   44.40699     
   
 
 
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   6 G2    
   2 G3    
   3 G19   
   3 G20   
   1 G25a  
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 
   1 GR19 
 
Codigo: 722            C17H35           Radical I22 
 
 

       
 
COMPUESTO=C17H35                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -50.19000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   208.9779     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   3.321800     
 B=  0.3549770     
 C= -2.0081186E-04 
 D=  4.4033001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   92.47437     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   61.73097     
 B=  0.1977551     
 C= -5.5792319E-05 
 D=  -2416851.     
 CP A 25°C 
 CP0=   88.54389     



  ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
  13 G2    
 1 G3   
 1 GR1   
 
 
 
Codigo: 723               C15H19        Radical I23 
 
 

 
 
COMPUESTO=C15H19                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   13.11000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   118.2558     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.85050     
 B=  0.3290600     
 C= -1.9012392E-04 
 D=  4.5802999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   46.57192     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   24.93579     
 B=  0.1654689     
 C= -3.9254061E-05 
 D=  -2516002.     
 CP A 25°C 
 CP0=   42.47733     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   3 G19   
   3 G20   
   1 G25a  
   1 G25b  



   1 G30b2 
   1 G31b2 
   1 GR20  
     
 
 
Codigo: 724                     C15H17        Radical I24 
 

 
 
COMPUESTO=C15H17                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   38.10000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   101.0875     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.40600     
 B=  0.3041960     
 C= -1.7358131E-04 
 D=  4.0696001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   43.93838     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   21.60679     
 B=  0.1588378     
 C= -3.9530085E-05 
 D=  -2235732.     
 CP A 25°C 
 CP0=   40.29961     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   3 G19   
   3 G20   
   1 G25a  
   1 G25b  



   1 G30b2 
   1 G31b2 
   1 GR21 
 
Codigo: 725                C15H15       Radical I25                

 
 
 
COMPUESTO=C15H15                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   54.09000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   165.3551     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -25.80310     
 B=  0.2704440     
 C= -1.6411309E-04 
 D=  4.1745999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   41.34761     
   
 
 
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   29.62477     
 B=  0.1212982     
 C= -2.6587106E-05 
 D=  -2294826.     
 CP A 25°C 
 CP0=   37.61094     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   3 G2    
   1 G7    
   1 G10   
   3 G19   
   3 G20   
   2 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 



   1 GR15 
 
Codigo: 726        C15H13         Radical I26 
 
 

 
COMPUESTO=C15H13                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   69.67000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   128.6462     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -22.78140     
 B=  0.2473940     
 C= -1.4698392E-04 
 D=  3.6972001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   38.89311     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   26.29007     
 B=  0.1153350     
 C= -2.5198404E-05 
 D=  -2031224.     
 CP A 25°C 
 CP0=   35.58712     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   1 G2    
   1 G7    
   5 G19   
   3 G20   
   2 G21   
   1 G25b  
   1 G30b2 
   1 G31b2 
   1 GR20  
   
     
 
Codigo: 727           C12H25    Radical  I27 
 



    

 

 
COMPUESTO=C12H25                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -25.49000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   163.3351     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   1.349300     
 B=  0.2481620     
 C= -1.4096187E-04 
 D=  3.1053002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   63.63123     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   42.54467     
 B=  0.1372794     
 C= -3.8688464E-05 
 D=  -1704710.     
 CP A 25°C 
 CP0=   60.85838     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   8 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
   
 
Codigo: 728                            C20H23       Radical I28 

   
 COMPUESTO=C20H23                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 



   48.87000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   183.5487     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.14580     
 B=  0.4268530     
 C= -2.7500186E-04 
 D=  6.9828999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   66.52528     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   54.56140     
 B=  0.1773890     
 C= -4.4966720E-05 
 D=  -3838121.     
 CP A 25°C 
 CP0=   60.27602     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy  y Benson 
   6 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   2 G20   
   2 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 GR1   
   
 
Codigo: 729             C11H23                Radical I29 
 

 
 
        
COMPUESTO=C11H23                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -20.55000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   154.2065     
   



 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  0.9547999     
 B=  0.2267990     
 C= -1.2899187E-04 
 D=  2.8457000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   57.86260     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   38.71304     
 B=  0.1251742     
 C= -3.5263194E-05 
 D=  -1562634.     
 CP A 25°C 
 CP0=   55.32033     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   7 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
 
 
Codigo: 730              C20H23           Radical I30 
 

 
 
COMPUESTO=C20H23                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   32.44000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   162.8345     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -41.00590     
 B=  0.4270570     
 C= -2.7155393E-04 
 D=  6.8368003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   63.99378     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 



 A=   49.75597     
 B=  0.1828221     
 C= -4.6335907E-05 
 D=  -3757445.     
 CP A 25°C 
 CP0=   57.87633     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   5 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   2 G20   
   2 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 GR20   
  
Codigo: 731                       C20H21        Radical I31 
 

 
 
COMPUESTO=C20H21                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   57.43000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   145.6661     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -37.56140     
 B=  0.4021930     
 C= -2.5501131E-04 
 D=  6.3261005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   61.36025     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   46.42881     



 B=  0.1761885     
 C= -4.6610992E-05 
 D=  -3477336.     
 CP A 25°C 
 CP0=   55.69796     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   2 G20   
   2 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 GR21  
     
 
Codigo: 732          C20H19                Radical I32           
 
 

 
 
 
COMPUESTO=C20H19                                   
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   77.97000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   178.0319     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -27.67770     
 B=  0.3706270     
 C= -2.3305188E-04 
 D=  5.8230000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   63.65126     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 



 A=   49.59444     
 B=  0.1626618     
 C= -4.1253290E-05 
 D=  -3198187.     
 CP A 25°C 
 CP0=   58.44714     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   4 G2    
   1 G3    
   8 G19   
   2 G20   
   4 G21   
   1 G24a  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   2 G31a1 
   1 GR1   
 
 
 
Codigo: 733             C9H19                   Radical I33 
 
 

       
 
 COMPUESTO=C9H19                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -10.67000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   135.9494     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  0.1657999     
 B=  0.1840730     
 C= -1.0505188E-04 
 D=  2.3265001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   46.32535     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   31.02653     
 B=  0.1010041     
 C= -2.8430197E-05 
 D=  -1276953.     
 CP A 25°C 
 CP0=   44.24865     



   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



RADICALES RESINAS 
 
 

 
Codigo: 734         C32H31OS      Radical I34 
 

 
 
COMPUESTO=C32H31OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   27.53000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   233.6619     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.97300     
 B=  0.6149269     
 C= -3.7816234E-04 
 D=  9.1158000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   118.1673     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   87.03427     
 B=  0.2892952     
 C= -7.7877143E-05 
 D=  -5009394.     
 CP A 25°C 
 CP0=   110.0121     
   
 
 
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  



   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR19 
 
Codigo: 735                               C34H37S        Radical I35 
 
 
 

  
 
 
COMPUESTO=C34H37S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   57.00999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   284.1634     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.31320     
 B=  0.6582080     
 C= -3.9771182E-04 
 D=  9.4452005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   130.0809     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   92.01524     
 B=  0.3208964     
 C= -8.6612643E-05 
 D=  -5186892.     
 CP A 25°C 
 CP0=   121.6416     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
  10 G2    



   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR1   
 
Codigo: 736           C27H23S                  Radical I36 
 
 

 
 
COMPUESTO=C27H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   80.42999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   220.3983     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.84910     
 B=  0.4958470     
 C= -3.0118236E-04 
 D=  7.2322003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   90.13135     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   63.14005     
 B=  0.2375241     
 C= -6.2954852E-05 
 D=  -3973262.     



 CP A 25°C 
 CP0=   83.66466     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   5 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR19  
   
 
 
 
 
Codigo: 737           C5H9O           Radical I37 
 
                

 
 
COMPUESTO=C5H9O                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -30.07000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   67.99075     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -3.882700     
 B=  9.8138995E-02 
 C= -6.1563209E-05 
 D=  1.4779000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   20.29657     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   15.74049     
 B=  4.5337368E-02 
 C= -1.2875695E-05 
 D=  -812459.9     



 CP A 25°C 
 CP0=   18.97355     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   1 G3    
   1 G32g  
   1 GR14 
 
 
 
 
 
 
 
Codigo: 738   C27H23S              Radical  I38 
 
 

 
 
COMPUESTO=C27H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   76.81999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   203.5341     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.23130     
 B=  0.4960060     
 C= -2.9773390E-04 
 D=  7.0860999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   88.06436     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   58.80025     
 B=  0.2429341     
 C= -6.4333202E-05 
 D=  -3891812.     
 CP A 25°C 
 CP0=   81.73160     
   



 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR20  
   
 
Codigo: 739                     C27H21S             Radical I39 
 

 
 
COMPUESTO=C27H21S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   101.8100     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   186.3658     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.78679     
 B=  0.4711420     
 C= -2.8119131E-04 
 D=  6.5754001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   85.43084     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   55.48777     
 B=  0.2362748     
 C= -6.4597138E-05 



 D=  -3612656.     
 CP A 25°C 
 CP0=   79.55053     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR21  
   
Codigo: 740              C3H7         Radical I40 
 

                
 
COMPUESTO=C3H7                                     
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   16.95000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   68.82867     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   2.293800     
 B=  4.3042999E-02 
 C= -1.7041479E-05 
 D=  2.2700000E-09 
 CP A 25°C 
 CP0=   13.67236     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   5.296693     
 B=  3.4952015E-02 
 C= -9.5715031E-06 
 D=  -124047.0     
 CP A 25°C 
 CP0=   13.47134     



   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy 
   2 G1    
   1 GR2   
   
 
 
 
 
 
Codigo: 741       C2H3O          Radical I41 

     
 
COMPUESTO=C2H3O                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
  -15.65000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   80.72633     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=   7.519300     
 B=  2.1623999E-02 
 C= -8.5197198E-06 
 D=  1.1350000E-09 
 CP A 25°C 
 CP0=   13.23923     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   9.024746     
 B=  1.7571619E-02 
 C= -4.7817539E-06 
 D=  -62289.43     
 CP A 25°C 
 CP0=   13.13794     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   1 GR23 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



Codigo: 742         C34H37S              Radical I42 

   
 
 
 COMPUESTO=C34H37S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   42.00000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   260.7659     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -36.17330     
 B=  0.6584120     
 C= -3.9426389E-04 
 D=  9.2991002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   127.5494     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   87.25456     
 B=  0.3262535     
 C= -8.7949411E-05 
 D=  -5109236.     
 CP A 25°C 
 CP0=   119.2329     
 
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   3 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 



   1 G34c  
   1 GR20  
   
   
 
Codigo: 743     C34H35S                      Radical I43 
 

 
 
COMPUESTO=C34H35S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   66.98999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   243.5976     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.72880     
 B=  0.6335480     
 C= -3.7772130E-04 
 D=  8.7884004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   124.9158     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   83.91096     
 B=  0.3196483     
 C= -8.8236826E-05 
 D=  -4828046.     
 CP A 25°C 
 CP0=   117.0577     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   3 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  



   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR21  
   
 
Codigo:744           C29H23S            Radical I44 
 
 

   
 
COMPUESTO=C29H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   95.63000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   239.2637     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.18830     
 B=  0.4715560     
 C= -2.7625237E-04 
 D=  6.4360997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   101.5549     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   69.24596     
 B=  0.2416493     
 C= -6.4240019E-05 
 D=  -3536669.     
 CP A 25°C 
 CP0=   95.79768     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   5 G2    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   



   1 G24b  
   1 G29b2 
   2 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR19  
   
 
Codigo: 745        C5H11           Radical I45 
 
 
 

                    
 
 
 
COMPUESTO=C5H11                                    
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   9.090000     
   
 
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   99.43512     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -1.412200     
 B=  9.8620996E-02 
 C= -5.7171874E-05 
 D=  1.2881000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   23.25084     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   15.68129     
 B=  5.2617010E-02 
 C= -1.4744248E-05 
 D=  -707487.1     
 CP A 25°C 
 CP0=   22.09956     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   1 G2    
   1 G3    
   1 GR1   
 
 
 
 



 
 
 
Codigo: 746              C32H33S        Radical I46 
   

    
 
COMPUESTO=C32H33S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   55.49000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   259.3730     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.58010     
 B=  0.6155270     
 C= -3.7377235E-04 
 D=  8.9260006E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   118.0791     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   83.88908     
 B=  0.2967058     
 C= -7.9752048E-05 
 D=  -4903766.     
 CP A 25°C 
 CP0=   110.0979     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   8 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   2 G31b1 
   1 G31b2 



   1 G34c  
   1 GR19 
 
 
 
Codigo: 747     C34H35OS              Radical I47 
 
                                                   

 
 
 
COMPUESTO=C34H35OS                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   30.47000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   255.7690     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.70610     
 B=  0.6576080     
 C= -4.0210181E-04 
 D=  9.6350000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   130.1691     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   95.17184     
 B=  0.3134661     
 C= -8.4729247E-05 
 D=  -5293258.     
 CP A 25°C 
 CP0=   121.5538     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  



   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G34c  
   1 GR1   
   
 
 
Codigo: 748    C29H28S         Radical I48 
 
 

 
 
 
                                                      
COMPUESTO=C29H27S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   70.54999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   238.6554     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.06010     
 B=  0.5385730     
 C= -3.2512235E-04 
 D=  7.7514002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   101.6686     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   70.79748     
 B=  0.2617442     
 C= -6.9809423E-05 
 D=  -4257014.     
 CP A 25°C 
 CP0=   94.74194     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    



   7 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR19  
   
 
Codigo: 749        C29H27S         Radical I49 
 

 
 
 
 
COMPUESTO=C29H27S                                  
   
ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   66.94000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   221.7912     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.44230     
 B=  0.5387320     
 C= -3.2167390E-04 
 D=  7.6052999E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   99.60162     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   66.49184     
 B=  0.2670947     
 C= -7.1161870E-05 
 D=  -4177798.     
 CP A 25°C 



 CP0=   92.80247     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR20 
 
 
 
 
 
Codigo: 750            C29H25S        Radical I50 
 

 
 
COMPUESTO=C29H25S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   91.92999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   204.6229     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -30.99780     
 B=  0.5138680     
 C= -3.0513131E-04 
 D=  7.0946001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   96.96809     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   63.18218     



 B=  0.2604307     
 C= -7.1423790E-05 
 D=  -3898826.     
 CP A 25°C 
 CP0=   90.62093     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR21  
 
Codigo: 751        C32H33S      Radical I51 
   
 
 

       
 
 
COMPUESTO=C32H33S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   50.46000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   245.1920     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -36.96230     
 B=  0.6156860     
 C= -3.7032389E-04 



 D=  8.7799002E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   116.0121     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   79.54659     
 B=  0.3021197     
 C= -8.1131839E-05 
 D=  -4822088.     
 CP A 25°C 
 CP0=   108.1658     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   3 G1    
   7 G2    
   3 G3    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR20  
   
 
  Codigo: 752                C32H31S        Radical I52 
  

 
 
COMPUESTO=C32H31S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   75.45000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   228.0237     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 



 A=  -33.51780     
 B=  0.5908220     
 C= -3.5378130E-04 
 D=  8.2692004E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   113.3786     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   76.24640     
 B=  0.2954396     
 C= -8.1386897E-05 
 D=  -4543761.     
 CP A 25°C 
 CP0=   105.9822     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   3 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   1 G7    
   6 G19   
   4 G20   
   8 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR21  
   
Codigo: 753      C27H19S       Radical I53  

 
 
COMPUESTO=C27H19S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   104.0900     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   223.6897     



   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -16.97730     
 B=  0.4288300     
 C= -2.5231237E-04 
 D=  5.9169000E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   90.01765     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   61.55890     
 B=  0.2174809     
 C= -5.7408019E-05 
 D=  -3250990.     
 CP A 25°C 
 CP0=   84.72585     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   3 G2    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G29b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR19 
 
 
 
 
Codigo: 754               C33H29S                     Radical I54 
   

 
 
 
COMPUESTO=C33H29S                                  
   



 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   77.58000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   268.9448     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -29.04390     
 B=  0.5864980     
 C= -3.5108236E-04 
 D=  8.4386997E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   116.8481     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   82.93999     
 B=  0.2851131     
 C= -7.3127085E-05 
 D=  -4634896.     
 CP A 25°C 
 CP0=   109.3060     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   6 G2    
   2 G3    
   7 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 GR19 
 
Codigo: 755      C31H34NO                     Radical I55 
 



 
 
COMPUESTO=C31H34NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   9.499998     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   181.2145     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.12930     
 B=  0.6178580     
 C= -3.7827186E-04 
 D=  9.2483006E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   119.9103     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   89.63093     
 B=  0.2875027     
 C= -7.3625866E-05 
 D=  -5081761.     
 CP A 25°C 
 CP0=   111.6381     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   9 G2    
   3 G3    
   5 G19   
   4 G20   
   6 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G32g  



   1 G33j  
   1 GR1   
   
   
Codigo: 756             C26H26N                Radical I56 
 

 
 
 
 
 
 
 
COMPUESTO=C26H26N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   49.57999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   164.1010     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -32.48330     
 B=  0.4988230     
 C= -3.0129237E-04 
 D=  7.3647001E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   91.40978     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   65.24886     
 B=  0.2357946     
 C= -5.8712209E-05 
 D=  -4045044.     
 CP A 25°C 
 CP0=   84.82748     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   7 G2    
   2 G3    



   5 G19   
   4 G20   
   6 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR19  
   
 
 
Codigo:  757        C26H26N           Radical I57 
 

 
COMPUESTO=C26H26N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   45.97000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   147.2367     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -34.86550     
 B=  0.4989820     
 C= -2.9784392E-04 
 D=  7.2186005E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   89.34282     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   60.91642     
 B=  0.2411898     
 C= -6.0083410E-05 
 D=  -3963938.     
 CP A 25°C 
 CP0=   82.89410     
   ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   6 G2    



   2 G3    
   5 G19   
   4 G20   
   6 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR20 
 
Codigo: 758               C26H24N      Radical I58 
 

 
 
COMPUESTO=C26H24N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   70.25999     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   130.5284     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -31.85590     
 B=  0.4740960     
 C= -2.8130083E-04 
 D=  6.7079007E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   86.26787     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   57.20039     
 B=  0.2344563     
 C= -6.0324881E-05 
 D=  -3686976.     
 CP A 25°C 
 CP0=   80.26469     
   
 
 
 



 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   1 G7    
   5 G19   
   4 G20   
   6 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   1 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR16  
   
Codigo: 759     C29H21S             Radical I59 
 
    

 
MPUESTO=C29H21S                                  

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
7359     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

97E-08 

P0=   94.66901     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
8.     

 

CO
   
 ENTALPIA D
   99.08000 
   
 ENTROPIA D
   239.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -26.91840     
 B=  0.4881810     
 C= -2.9046237E-04 
 D=  7.00449
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   66.06692     
 B=  0.2379612     
 C= -5.9722839E-0
 D=  -384948
 CP A 25°C 



 CP0=   88.40155     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 

GR19  

odigo: 760   C4H9S             Radical I60 
 

             

MPUESTO=C4H9S                                    

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
.670002     

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
    

*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-08 

P0=   25.00033     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
.4     

P0=   23.84794     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y  Benson 

   
 ESTRUC
   1 G1    
   4 G2    
   1 G3    
   7 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G34c  
   1 
   
C

  
 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   5
   
 ENTROPIA D
   82.75513 
   
 CP(PERRY)=A+B
 A=  0.3286000     
 B=  9.8649994E-02 
 C= -5.7171372E-05 
 D=  1.28810
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   17.42817     
 B=  5.2635290E-02 
 C= -1.4739042E-0
 D=  -707879
 CP A 25°C 
 C
   
 ESTRUC
   2 G1    
   1 G2    



   1 G3    
   1 GR11 

odigo: 761     C29H21S       Radical I61 
 

 

MPUESTO=C29H21S                                  

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
3996     

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

01E-08 

P0=   92.60204     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
5.     

P0=   86.47488     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 

 
 
C

   
 
CO
   
 ENTALPIA D
   95.41000 
   
 ENTROPIA D
   227.
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -29.30060     
 B=  0.4883400     
 C= -2.8701391E-04 
 D=  6.85840
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   61.69965     
 B=  0.2434164     
 C= -6.1119965E-0
 D=  -376607
 CP A 25°C 
 C
   
 ESTRUC
   2 G1    
   3 G2    
   1 G3    
   7 G19   
   5 G20   
  10 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   3 G31a1 



   2 G31a2 
   1 G34c  
   1 GR20  

odigo: 762      C4H9        Radical I62 
 

    

MPUESTO=C4H9                                     

E FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
    

E FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
    

T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 

00E-08 

P0=   17.48221     

A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 

5 
.4     

P0=   16.56368     

TURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 

 GR1   

odigo: 763                  C34H31S2            Radical I63 
 

   
   
C

  
 
 
CO
   
 ENTALPIA D
   14.03000 
   
 ENTROPIA D
   90.30658 
   
 CP(PERRY)=A+B*
 A=  -1.806700     
 B=  7.7257998E-02 
 C= -4.5201876E-05 
 D=  1.02850
 CP A 25°C 
 C
   
 CP(QBTHERM)=
 A=   11.83858     
 B=  4.0530827E-02 
 C= -1.1327191E-0
 D=  -564673
 CP A 25°C 
 C
   
 ESTRUC
   2 G1    
   1 G3    
   1
   
C



 
 
COMPUESTO=C34H31S2                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   91.20000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   311.7143     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -33.81410     
 B=  0.6365620     
 C= -3.9185240E-04 
 D=  9.4209994E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   123.6407     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   91.16952     
 B=  0.3001554     
 C= -8.1567930E-05 
 D=  -5172026.     
 CP A 25°C 
 CP0=   115.2277     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   6 G2    
   3 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   4 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G34b  
   1 G34c  
   1 GR19  



     
Codigo: 764                       C30H23S           Radical I64 
 

 
 
 
 
COMPUESTO=C30H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   101.7500     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   236.5480     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -35.91420     
 B=  0.5371180     
 C= -3.3097234E-04 
 D=  7.9939994E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   96.92496     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   70.15421     
 B=  0.2516387     
 C= -6.7674337E-05 
 D=  -4389644.     
 CP A 25°C 
 CP0=   89.78352     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   4 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 



   1 G34c  
   1 GR19 
 
 
 
 
 
 
 
Codigo: 765                   C30H23S             Radical I65 
 
 

  
 
COMPUESTO=C30H23S                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   98.14000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   222.8029     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -38.29640     
 B=  0.5372770     
 C= -3.2752389E-04 
 D=  7.8478998E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   94.85799     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   65.85968     
 B=  0.2569711     
 C= -6.9019312E-05 
 D=  -4311224.     
 CP A 25°C 
 CP0=   87.84145     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   3 G2    
   2 G3    
   8 G19   
   4 G20   
  10 G21   
   1 G24a  
   1 G25b  



   1 G29b2 
   1 G30a  
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   2 G31a2 
   1 G31b1 
   1 G34c  
   1 GR20 
 
 
Codigo: 766     C33H32NO                 Radical I66 
 

 
 
COMPUESTO=C33H32NO                                 
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   28.15000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   200.5522     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -27.19860     
 B=  0.6101920     
 C= -3.6755184E-04 
 D=  9.0206008E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   124.4480     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   92.54559     
 B=  0.2879594     
 C= -7.0401802E-05 
 D=  -4957088.     
 CP A 25°C 
 CP0=   116.3780     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy  y Benson 
   2 G1    
   8 G2    
   2 G3    
   6 G19   
   5 G20   
   8 G21   



   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G32g  
   1 G33j  
   1 GR1   
 
Codigo: 767        C28H24N        Radical I67 
 
 

 
 
 
COMPUESTO=C28H24N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   68.23000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   183.4386     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -26.55260     
 B=  0.4911570     
 C= -2.9057238E-04 
 D=  7.1370003E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   95.94745     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   68.16951     
 B=  0.2362407     
 C= -5.5483444E-05 
 D=  -3920745.     
 CP A 25°C 
 CP0=   89.56641     
   
 ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   1 G1    
   6 G2    
   1 G3    



   6 G19   
   5 G20   
   8 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29a  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR19  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Codigo: 768            C28H24N             Radical I68 
   
 

 
 
COMPUESTO=C28H24N                                  
   
 ENTALPIA DE FORMACION ESTANDAR (KCAL/MOL)= 
   64.62000     
   
 ENTROPIA DE FORMACION ESTANDAR (CAL/K.MOL)= 
   163.0862     
   
 CP(PERRY)=A+B*T+C*(T**2)+D*(T**3) EN CAL/K.MOL 
 A=  -28.93480     
 B=  0.4913160     



 C= -2.8712393E-04 
 D=  6.9909007E-08 
 CP A 25°C 
 CP0=   93.88048     
   
 CP(QBTHERM)=A+B*T+C*(T**2)+D*(1/T**2) EN CAL/K.MOL 
 A=   63.89523     
 B=  0.2415379     
 C= -5.6813133E-05 
 D=  -3843656.     
 CP A 25°C 
 CP0=   87.62053     
   
  
 
 
 
 
 
 
 
 
ESTRUCTURA DEL COMPUESTO TIPO Rihani-Doraiswamy y Benson 
   2 G1    
   5 G2    
   1 G3    
   6 G19   
   5 G20   
   8 G21   
   1 G24b  
   1 G25b  
   1 G29b2 
   1 G30b2 
   2 G31a1 
   1 G31a2 
   1 G31b2 
   1 G33j  
   1 GR20  
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