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烯烃制冷剂统计缔合流体理论状态方程参数优化

张钰婧,田俊辉,王晓坡

(西安交通大学能源与动力工程学院,710049,西安)

摘要:为了精确标注带有极性特征的氢氟烯烃(HFOs)类制冷剂的热力学性质,通过引入显式极

性项对原始基于可变范围米氏势的统计缔合流体理论(SAFT-VR-Mie)状态方程进行改进。以10
种HFOs制冷剂为研究对象,基于饱和蒸气压、饱和液相密度、饱和气相密度实验数据,通过非线

性回归方法确定了改进方程的分子特征参数。利用改进方程计算了制冷剂的饱和蒸气压、饱和液

相密度、饱和气相密度、蒸发焓、比定压热容、声速等热力学参数,计算值与实验数据的总体平均绝

对偏差分别为0.48%、0.94%、0.06%、2.24%、3.78%和0.26%。以R1234yf和R1234ze(E)两种

制冷剂为研究对象,比较了改进的SAFT-VR-Mie方程和原始SAFT-VR-Mie方程的计算精度。
实验结果表明,除比定压热容外,改进方程对各热力学性质的预测精度均高于原始方程。应用改进

方程对5种HFOs二元混合物的气液相平衡性质进行预测。结果表明,即使在不考虑二元交互参数

(kij=0)的情况下,改进的SAFT-VR-Mie方程对气液平衡的预测精度均高于Refprop软件计算结果。
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Abstract:Toaccuratelycharacterizethethermodynamicpropertiesofhydrofluoroolefin(HFO)

refrigerantswithpolarcharacteristics,thisstudyenhancestheoriginalStatisticalAssociating
FluidTheoryequationofstatebasedonvariable-range Miepotential (SAFT-VR-Mie)by
incorporatinganexplicitpolarterm.Usingexperimentaldataofsaturatedvaporpressure,

saturatedliquiddensity,andsaturatedvapordensityfortenHFOrefrigerants,themolecular
characteristicparametersofthemodifiedequationthroughnonlinearregressionaredetermined.
Theimprovedequationisemployedtocalculatevariousphysicalproperties,includingsaturated
vaporpressure,saturatedliquiddensity,saturatedvapordensity,enthalpyofvaporization,

isobaricheatcapacity,andspeedofsound.Theoverallaverageabsolutedeviationsbetween
calculatedandexperimentalvaluesare0.48%,0.94%,0.06%,2.24%,3.78%,and0.26%,

respectively.AcomparativeanalysisbetweenthemodifiedandoriginalSAFT-VR-Mieequations
isconductedforR1234yfandR1234ze(E)refrigerants.Resultsdemonstratethatthemodified
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equationachievessuperiorpredictionaccuracyforallthermodynamicpropertiesexceptisobaric
heatcapacity.Furthermore,whenappliedtopredictvapor-liquidequilibriumpropertiesoffive
HFObinary mixtures,the modifiedSAFT-VR-MieequationoutperformsRefpropsoftware
calculationsevenwithoutconsideringbinaryinteractionparameters(kij=0).
Keywords:statisticalassociatingfluidtheory;hydrofluoroolefins;polarterm;thermodynamic

property

  为了保护环境和减少温室气体排放,具有较高

全球变暖潜能值(GWP)的氢氟碳化物(HFCs)制冷

剂已成为一系列环境法规要求逐步淘汰的目标。氢

氟烯烃(HFOs)和氢氯氟烯烃(HCFOs)因具有优良

的热力学特性、低 GWP、零臭氧消耗潜能(ODP)、
良好的化学稳定性等,受到了越来越多的关注[1-2]。

制冷剂的热力学性质,例如密度、比定压热容和

声速等在工业应用中具有至关重要的价值,其数值

通常可以通过实验直接测量或使用状态方程(EoS)
计算得到。相比于实验测量昂贵、耗时等问题,对状

态方程的研究一直受到国内外学者的青睐。除了经

典的立方型状态方程外,基于统计缔合流体理论

(SAFT)[3]的状态方程以其具有一定的理论基础、
良好的预测和外推能力等优势,得到了国内外学者

的关注[4-8]。到目前为止,已经发展出多个不同形式

的SAFT方程。由于流体二阶导数热力学性质与

分子间排斥作用有关,而基于可变范围米氏势的统

计缔合流体理论(SAFT-VR-Mie)状态方程通过引

入具有可变排斥项的 Mie势能函数,能够对单体间

的排斥作用进行准确建模,因此该方程在描述二阶

导数热力学性质方面有一定的优势。同时,SAFT-
VR-Mie方程中色散贡献被扩展至三阶,也提高了

其对近临界区描述的准确性[9-11]。
针对极性流体的分子相互作用特性,Gross和

Vrabec基于三阶扰动理论提出了一种描述分子间

极性相互作用的贡献项(简称GV极性项),并结合

PC-SAFT方程证实了极性项能够提高模型对纯组

分和混合物相平衡的预测能力[12]。Abed等利用

GV极性项将SAFT-VR-Morse方程扩展到极性物

质体系,研究了HFC制冷剂在气相、液相及超临界

相的二阶导数热力学性质[13]。结果表明,修正的

SAFT-VR-Morse方程可以在较宽的压力和温度范

围内对其热力学性质进行预测。Cripwell等将GV
极性项以及Jog和Chapman[14]提出的JC极性项分

别纳入SAFT-VR-Mie状态方程,并使用酮、酯和醚

分子来评估这两种模型的性能[15]。结果表明,采用

GV项能准确地预测极性组分及其混合物的热力学

性质。然而,Cripwell等的方法依赖于分子模拟,计
算较为复杂,并且仅确定了酮、酯和醚3类化合物的

同源基团特定参数。
实际上,SAFT-VR-Mie方程原始框架中并没

有考虑极性贡献,而 HFOs和 HCFOs中存在卤素

原子(即氟、氯),导致分子电荷不对称分布从而形成

偶极矩,在状态方程研究中需考虑其影响。因此本

文通过在SAFT-VR-Mie方程内引入显式GV极性

项,将极性参数和偶极矩作为可调变量,建立了适用

于HFOs和 HCFOs制冷剂的改进的SAFT-VR-
Mie方程。基于实验数据回归得到了方程中的参

数,全面表征了所建立的方程对制冷剂的饱和蒸气

压、饱和密度、蒸发焓、比定压热容及声速等热力学

性质的计算性能。利用得到的纯质参数预测了5种

HFOs/HCFOs二元混合物气液相平衡(VLE)并展

开了分析。

1 SAFT-VR-Mie方程的改进

对于一般的非极性流体,SAFT-VR-Mie方程

包含至少5个分子特征参数:组成链的单体数ms、
分子间相互作用的能量参数ε、单体直径σ、分子间

势的排斥指数λr和吸引指数λa。对于极性流体,已

有的研究是将极性相互作用隐含在色散项中[16],或
将极性分子视为“伪缔合”分子[17-19]。然而,更直接

有效的方法是在方程中明确地描述极性相互作用。
因此,本文在SAFT-VR-Mie方程基础上直接增加

了一个描述极性相互作用的显式GV极性项。

1.1 改进的SAFT-VR-Mie方程

SAFT-VR-Mie方程可表示为 Helmholtz自由

能的形式,改进后的方程增加了极性项apolar,方程的

表达式为

a=aid+ares=aid+amono+achain+aassoc+apolar

(1)
式中:aid、ares、amono、achain、aassoc、apolar分别表示理想气

体项、剩余项、单体贡献项、链贡献项、缔合项以及极

性项。由于 HFOs和 HCFOs均为非缔合流体,因
此本研究中忽略缔合项。理想气体贡献项aid由下
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式得到

aid =lnρΛ3  -1 (2)
式中:ρ为分子数密度,ρ=N/V,N 为分子数,V 为

体积;Λ为德布罗意波长。
单体 贡 献 中 Helmholtz自 由 能 由 Barker和

Henderson扰动理论展开的三阶形式表示

amono =ms(ahs+βa1+β2a2+β3a3) (3)
式 中:ahs 为 参 考 流 体 体 系 的 硬 球 贡 献;β =
1/(kBT),kB 为Boltzmann常数,T 为温度;a1、a2 和

a3 分别为色散贡献的一阶、二阶及三阶扰动项,其
表达式详见文献[20]。参考流体体系中分子间的相

互作用由 Mie势能表示[21]。中心间距为r的两个单

体的 Mie势能表达式如下

u(r)=
(λr (λr-λa))(λr/λa)λa/(λr-λa)ε (σ/r)λr-(σ/r)λa  

(4)
式中:λa为吸引指数,取值为6;λr为排斥指数,是可

调参数[22-23]。
链贡献项achain通常由 Wertheim一阶扰动理论

形式表示

achain =-(ms-1)lng(σ) (5)
式中:g(σ)表示 Mie势能径向分布函数,其二阶展

开为

g(σ)=ghs(σ)exp[βεg1(σ)/ghs(σ)+
(βε)2g2(σ)/ghs(σ)] (6)

式中:ghs(σ)为 径 向 分 布 函 数 的 硬 球 项,g1(σ)、

g2(σ)分别为径向分布函数的一阶、二阶扰动项,其

表达式详见文献[20]。
极性项apolar以三阶Padé近似表示,表达式为

apolar= apolar2

1-apolar3 /apolar2
(7)

式中:apolar2 和apolar3 分别为极性贡献项的二阶和三阶

扰动项,表达式如下

apolar2 =- πρ
(kBT)2∑i ∑j xixj

np,inp,j

ms,ims,j

μ2
iμ2

j

σ3ij
Jdd
2,ij

(8)

apolar3 =

-4π
2

3
ρ2
(kBT)3∑i ∑j ∑k xixjxk·

np,inp,jnp,k

ms,ims,jms,k

μ2
iμ2

jμ2
k

σijσjkσik
Jdd
3,ijk (9)

式中:x为摩尔分数;Jdd2,ij、Jdd3,ijk 分别为参考流体对

关联函数和三体关联函数的积分,具体细节见参考

文献[12,24];ms,i、ms,j 和ms,k 分别为i、j、k组分的

链单体数;σij、σjk 和σik 分别为i、j、k组分组成的混合

物的直径;μi、μj 和μk 分别为i、j、k组分的偶极矩;
np,i、np,j 和np,k 分别为对应的极性参数。这些偶极

矩和极性参数均为可调变量。

1.2 混合法则

为了计算混合物的相平衡性质,混合物的直径

σij、能量εij、排斥指数λr,ij 和吸引指数λa,ij 由下式计

算得到

σij =σii+σjj

2
(10)

εij = (1-kij)
σ3iiσ3jj
σ3ij

εiiεjj (11)

λr,ij -3= (λr,ii-3)(λr,jj -3) (12)

λa,ij -3= (λa,ii-3)(λa,jj -3) (13)
式中:kij 为二元交互参数,由相平衡实验数据回归

得到。

1.3 热力学性质计算

对于亥姆霍兹自由能形式的方程,工质的热力

学性质可以基于热力学关系式计算得到,其导出热

力学性质表达式如下

cv =cidv +cresv =cidv -2RT ∂ares
∂T  ρ

-RT2 ∂2ares
∂T2  ρ

(14)

cp =cidp +cresp =cidp +cresv -R+T
ρ2
(∂p/∂T)2ρ
(∂p/∂ρ)T

(15)

ω= 1
M

cp

cv

∂p
∂ρ  T

(16)

式中:cv、cp 和ω 分别表示比定容热容、比定压热容

和声速;cidv 和cidp 为理想气体的比定容热容和比定压

热容,其值由Refprop软件计算得到;cresv 和cresp 为对

应项的剩余热容;p 为压力;R 为通用气体常数;M
为分子量。

2 结果与讨论

对于 HFOs或 HCFOs制冷剂,改进的SAFT-
VR-Mie方程包含了6个分子特征参数:ms、σ、色散

能参数ε/kB、λr、np 和偶极矩μ。利用饱和蒸气压、饱
和气液相密度数据采用 Nelder-Mead单纯形法[25]

回归得到这6个参数,其目标函数为

Fobj= 1
ndata∑

ndata

i=1

pexpsat,i-pcalsat,i
pexp
sat,i  

2

+

1
ndata∑

ndata

i=1

ρexpvap,i-ρcalvap,i
ρexpvap,i  

2

+ 1
ndata∑

ndata

i=1

ρexpliq,i-ρcalliq,i
ρexpliq,i  

2

(17)
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式中:ndata 为数据点数;pexpsat、ρexpvap 和ρexpliq 分别表示饱

和蒸气压、饱和气相密度和饱和液相密度的参考数

据值;pcalsat、ρcalvap和ρcalliq 分别表示对应性质的计算值。用
于参数回归的饱和性质数据由Refprop软件[26]提

供,对比温度范围为0.56~0.98。对于Refprop软

件中尚未涵盖的R1336mzz(E)和R1225ye(Z)制冷

剂,采用文献[27-28]中报道的实验数据。回归得到的

方程参数见表1。表2给出了本文方程计算得到的各

制冷剂饱和蒸气压psat、饱和液相密度ρliq、饱和气相

密度ρvap、蒸发焓ΔHvap、比定压热容cp、声速ω结果与

文献数据的平均绝对偏差δ。可以看出,本文方程具

有较高的计算精度,下文按照各性质展开详细讨论。

表1 改进的SAFT-VR-Mie方程各制冷剂分子特征参数

Table1 MolecularcharacteristicparametersofthemodifiedSAFT-VR-Mieequationforolefinrefrigerants

制冷剂 CAS编号 ms σ/Å ε·kB-1/K λr λa np μ/(10-30C·m)

R1234yf 754-12-1 2.428 3.563 169.138 11.741 6.0 1.594 7.635

R1234ze(E) 29118-24-9 1.812 4.047 300.559 22.926 6.0 4.550 3.886

R1243zf 677-21-4 1.976 3.842 229.003 14.916 6.0 1.582 6.871

R1336mzz(Z) 692-49-9 2.360 4.047 301.291 20.186 6.0 2.012 7.755

R1123 359-11-5 1.974 3.415 192.406 13.953 6.0 2.146 4.640

R1234ze(Z) 29118-25-0 1.866 4.037 312.429 21.941 6.0 1.220 9.507

R1336mzz(E) 66711-86-2 2.271 4.091 303.545 23.602 6.0 1.433 7.542

R1225ye(Z) 5528-43-8 2.257 3.739 238.922 16.707 6.0 1.949 5.824

R1233zd(E) 102687-65-0 2.073 4.006 300.641 18.168 6.0 2.041 6.171

R1224yd(Z) 111512-60-8 1.990 4.139 316.698 20.670 6.0 2.492 5.694

表2 各制冷剂热力学性质计算值与文献实验结果的平均绝对偏差

Table2Averageabsolutedeviationbetweenthecalculatedthermodynamicpropertiesofeachrefrigerantandtheliteratureresults

制冷剂
δ/%

psat ρliq ρvap ΔHvap cp ω

R1234yf 0.35[29] 2.64[26] 0.02[26] 1.11[26] 6.91[39] 0.12[43]

R1234ze(E) 0.29[30] 0.54[26] 0.03[26] 1.74[26] 1.46[40] 0.15[44]

R1243zf 0.52[31] 0.57[26] 0.03[26] 1.95[26] 6.16[41] 0.16[45]

R1336mzz(Z) 0.79[32] 0.91[26] 0.05[26] 2.28[26] 0.89[26] 0.53[46]

R1123 0.38[33] 1.33[26] 0.09[26] 2.49[26] 6.22[26] 0.12[47]

R1234ze(Z) 0.40[34] 0.38[26] 0.08[26] 3.66[26] 1.41[26] 0.26[48]

R1336mzz(E) 0.28[35] 0.76[26] 0.07[26] 0.29[49]

R1225ye(Z) 0.33[36] 1.20[26] 0.08[26] 0.31[46]

R1233zd(E) 1.13[37] 0.62[26] 0.05[26] 2.35[26] 6.79[42] 0.39[50]

R1224yd(Z) 0.35[38] 0.51[26] 0.08[26] 2.38[26] 0.37[26] 0.31[47]

平均值 0.48 0.94 0.06 2.24 3.78 0.26

 注:δ% =100ndata∑
ndata

i

Xexp
i -Xcal

i

Xexp
i

;上标[·]为该文献实验数据与本文改进方程计算值的平均绝对偏差。

  改进的SAFT-VR-Mie方程计算得到的各制冷

剂的饱和蒸气压与文献值[29-38]的对比如图1所示。
从图1中可以看出,本文方程计算值与文献数据具

有良好的一致性,其总体平均绝对偏差为0.48%。

图2为本文方程计算得到的各制冷剂饱和密度值与

文献值[26]的对比,可以看出,计算值和文献值吻合

较好,饱和液相、气相密度计算的总体平均绝对偏差

分别为0.94%和0.06%。
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图1 各制冷剂的饱和蒸气压计算值与文献值对比

Fig.1 Calculatedsaturated vaporpressureofeach
refrigerantwascomparedwiththeliteraturedata

(a)R1234yf、R1234ze(E)、R1243zf、R1123和R1225ye(Z)

(b)R1336mzz(Z)、R1234ze(Z)、R1336mzz(E)、

R1233zd(E)和R1224yd(Z)

图2 各制冷剂的饱和气、液相密度计算值与文献值对比

Fig.2Calculatedsaturationdensityofeachrefrigerantwas

comparedwiththeliteraturedata

众所周知,准确预测二阶导数热力学性质,例如

声速、比热容等,对任何状态方程来说都是一个严峻

的挑战。原始的SAFT-VR-Mie方程通常需要将二

阶导数热力学性质数据(如声速)纳入目标函数,从而

提高其预测准确度。为了验证本文改进的SAFT-
VR-Mie方程的性能,利用回归得到的分子特征参数,
对其二阶导数热力学性质比定压热容和声速进行了

计算,计算结果见表2。改进方程对声速的计算值与

文献值[43-50]的总体平均绝对偏差为0.26%,且方程

对各物质声速的计算偏差均在0.53%以内,表明本文

方程无需将声速纳入目标函数,对其预测结果也能达

到出色的水平。对于比定压热容,改进方程计算结果

与文献值[26,39-42]相比的总体平均绝对偏差为3.78%。
其 中,改 进 方 程 对 R1234ze(E)、R1336mzz(Z)、
R1234ze(Z)和R1224yd(Z)有着良好的预测精度,平
均绝对偏差均在1.46%以内;对R1234yf、R1243zf、
R1123和R1233zd(E)有着可接受的预测精度,其平

均绝对偏差在6%~7%之间。
为了验证所增加的极性项对方程预测精度的影

响,使用改进的SAFT-VR-Mie方程与原始SAFT-
VR-Mie方程进行了对比。需要说明的是,由于目

前缺乏多数HFOs和 HCFOs的SAFT-VR-Mie方

程的各参数,因此仅采用研究较多的 R1234yf与

R1234ze(E)作为对比物质,其原始SAFT-VR-Mie
方程参数取自Garrido等[51]和Polishuk等[10]的研

究结果。Garrido和Polishuk报道的原始 SAFT-
VR-Mie方程参数值及其在相同温度及压力范围内

的预测结果见表3。
从表3可以看出,原始SAFT-VR-Mie方程对

R1234yf与R1234ze(E)两种制冷剂的饱和蒸气压

和饱和液相密度无法同时达到较好的预测效果,当
某一性质的预测精度提升时,另一性质的偏差往往

超过10%,表现出参数优化的相互制约性。对比表

2、表3可以看出,本文改进的方程不仅能够同时完

成这两种性质的准确预测,并且其预测精度高于原

始方程。对于饱和气相密度和蒸发焓,原始方程的

计算精度较好,但仍低于本文方程的计算精度。
图3给出了两个方程对R1234ze(E)比定压热容

和声速的预测结果。从图3可以看出,本文方程精度

均高于原始方程。与文献[52-53]数据相比,采用原

始SAFT-VR-Mie方程对比定压热容和声速的平均

绝对偏差分别为4.36%和2.13%,而本文方程对其

相应的平均绝对偏差为1.46%和0.15%。对于

R1234yf,本文方程和原始方程对声速均有良好的预

测能力,且本文方程略优于原始方程。然而,对比定

压热容的预测精度则是原始方程优于本文的方程。
总的来说,除了比定压热容外,本文改进的方程对

R1234yf和R1234ze(E)的热力学性质预测性能更优。
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  为了全面评估改进的SAFT-VR-Mie方程的性

能,本文采用表1中各制冷剂分子特征参数,根据混

合法则,对已有实验数据的5种 HFOs/HCFOs类

制冷剂二元混合物的气液相平衡性质进行了计算。
表4给出了采用实验数据回归得到的二元交互参数

kij、kij 取0时和用Refprop软件分别计算得到的平

衡压力与实验数据的绝对平均偏差。图4给出了3

种情况时计算值和实验数据的偏差分布。从表4和

图4中可以看出,二元交互参数kij 采用拟合值时计

算得到的相平衡结果精度最高,其次为kij 取0的情

况,而用Refprop软件计算的结果较差。需要说明的

是,当kij 取0时,其总体平均绝对偏差为1.07%,说
明本文方程具有一定的预测能力,可以准确地预测

制冷剂混合物的气液相平衡性质。

表3 R1234yf和R1234ze(E)的文献值及原始SAFT-VR-Mie方程分子特征参数热力学性质计算值的平均

绝对偏差

Table3AbsolutedeviationsbetweenliteraturevaluesandthermodynamicpropertiescalculatedusingtheoriginalSAFT-VR-
MiemolecularparametersforR1234yfandR1234ze(E)

制冷剂 ms σ/Å ε·kB-1/K λr
δ/%

psat ρliq ρvap ΔHvap cp ω
R1234yf 2.0[51] 4.0740[51]265.53[51]18.220[51] 1.71[29] 12.91[26] 0.14[26] 1.35[26] 4.21[39] 0.14[43]

R1234ze(E) 2.0[10] 3.8871[10]296.26[10]21.342[10] 11.22[30] 0.70[26] 0.32[26] 1.79[26] 4.36[40] 2.13[44]

 注:上标[·]为该文献实验数据与原始改进方程计算值的平均绝对偏差

表4 制冷剂混合物相平衡压力文献值与改进的SAFT-VR-Mie方程计算值及Refprop软件计算值的平均

绝对偏差

Table4Averageabsolutedeviationsofvapor-liquidequilibriumpressuresofrefrigerantmixturesbetweenliteraturevalues,

calculatedvaluesfromthemodifiedSAFT-VR-MieequationandRefprop

二元混合物 kij拟合值

δ/%
改进方程计算值

(kij为拟合值)
改进方程计算值

(kij=0)
Refprop软件

计算值

R1123(1)+R1234yf(2)[54] -0.0062 0.81[54] 1.02[54] 5.98[54]

R1243zf(1)+R1234ze(E)(2)[55] -0.0047 0.20[55] 1.31[55] 2.01[55]

R1234zeE(1)+R1336mzz(E)(2)[56-57] 0.0047 0.67[56-57] 1.78[56-57]

R1243zf(1)+R1234yf(2)[58] -0.0031 0.19[58] 0.85[58] 3.33[58]

R1234yf(1)+R1233zd(E)(2)[59] -0.0018 0.52[59] 0.41[59] 0.69[59]

平均值 0.48 1.07 3.00

(a)对R1234ze(E)比定压热容的预测结果

  
(b)对R1234ze(E)声速的预测结果

图3 原始SAFT-VR-Mie方程和本文方程对R1234ze(E)比定压热容和声速的预测结果比较

Fig.3ComparisonofthepredictionresultsoftheoriginalSAFT-VR-MieequationandthemodifiedequationforR1234ze(E)

withheatcapacityandsoundvelocity
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(a)R1123(1)+R1234yf(2)

(b)R1243zf(1)+R1234ze(E)(2)

(c)R1234zeE(1)+R1336mzz(E)(2)

(d)R1243zf(1)+R1234yf(2)

(e)R1234yf(1)+R1233zd(E)(2)
图4 改进的SAFT-VR-Mie方程和Refprop软件计算制冷

剂混合物相平衡压力的偏差对比

Fig.4Comparisonofdeviationsinvapor-liquidequilibrium

pressureofrefrigerant mixturescalculatedbythe

modifiedSAFT-VR-MieequationandRefprop

3 结 论

本文将Gross和 Vrabec提出的极性贡献项纳

入 SAFT-VR-Mie方 程,提 出 了 适 用 于 HFOs/

HCFOs制冷剂的改进的SAFT-VR-Mie方程,并展

开了详细的研究,主要研究结论如下。
(1)获得了10种HFOs或HCFOs制冷剂改进

的SAFT-VR-Mie方程的分子特征参数,并计算了

所研究制冷剂的饱和蒸气压、饱和液相密度、饱和气

相密度和蒸发焓等热力学性质。结果表明,计算值

与实验数据的总体平均绝对偏差分别为0.48%、

0.94%、0.06%和2.24%。
(2)利用改进的方程计算了 HFOs或 HCFOs

制冷剂的比定压热容和声速两种导出热力学性质。
结果表明,模型对声速具有十分出色的预测性能,其
总体平均绝对偏差为0.26%。对于比定压热容,其
总体平均绝对偏差为3.78%。

(3)利用改进的SAFT-VR-Mie方程对 HFOs/

HCFOs混合物的气液相平衡性质进行了预测并与

实验数据进行了对比。结果表明,在采用拟合二元

交互参数值时,模型的总体平均绝对偏差为0.48%,
优于 Refprop 软 件 的 计 算 结 果。说 明 改 进 的

SAFT-VR-Mie方程在预测 HFOs/HCFOs二元混

合物的气液相平衡方面具有优势。
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