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Método de Joback. 

La descripción detallada de como generar un nuevo proyecto en Aspen Plus, seleccionar componentes, ecuaciones 
de estado, se detalla en el archivo Procedimiento de inicio.pdf. 

Si bien las bases de datos de ASPEN Plus contienen una cantidad enorme de compuestos y mezclas y que ene estas 
bases de datos encontramos propiedades, volumétricas, termodinámicas y de transporte que nos permiten generar 
diagramas, estimar propiedades de mezcla y trabajar en simulaciones computacionales, no siempre es posible 
encontrar todos los componentes existentes. 

Este documento describe cómo es posible incluir un componente que no se encontró en la base de datos. Para ello 
se emplea la subrutina de ASPEN Plus que permite dibujar la estructura química del componente y con ello a partir 
del método de Joback (un método de contribución de grupos) predecir las propiedades termodinámicas, de 
transporte y volumétricas para tres componentes que forman parte de fragancias o perfumes. Antes de abordar el 
ejemplo es requerido para este fin dar un contexto de en que consisten los métodos de contribución de grupos. 

Los métodos de contribución de grupos es una forma de establecer relaciones (matemáticas) para calcular 
propiedades termodinámicas, volumétricas o de transporte de componentes puros a través de conocer la 
estructura molecular del componente en cuestión y de conocer la condición a la cual dicha molécula se encuentra 
sometida. 

Estos métodos se basan en la idea de que las propiedades de una molécula se establecen generalmente a través 
de la contribución de sus elementos o partes representativas (grupos funcionales) y que las propiedades de estas 
partes además de ser aditivas se pueden ponderar a través de su abundancia en la molécula y su contribución en 
la propiedad correspondiente, además que se puede extrapolar el resultado de una molécula a un medio continuo 
formado por este grupo de moléculas. 

En ocasiones para poder estimar una propiedad no es posible tener una correlación directa de contribución de 
grupos a dicha propiedad, por lo que es necesario calcular otra u otras propiedades indirectas, a las cuales si se les 
ha encontrado una correspondencia de valor con relación al grupo funcional del que se trate y que ella o ellas tengan 
una relación con la propiedad de interés. 

El método de Joback consiste en tener por un lado una serie de correlaciones matemáticas para una serie de 
propiedades y por el otro lado una serie de tablas con valores de contribución a esas propiedades relacionadas con 
los grupos funcionales químicos. 

En la siguiente tabla se muestran las ecuaciones para calcular distintos tipos de propiedades como las 
temperaturas de fusión y ebullición, las propiedades críticas, la energía libre de Gibbs de formación y las entalpías 
de formación, vaporización y mezclado, además de las constantes a, b, c, y d para el cálculo de la capacidad 
calorífica a presión constante (Cp) en función de la temperatura. 

En estas ecuaciones hay una serie de sumatorias, estas se forman de calcular la ponderación de cada grupo 
funcional en la estructura de la molécula a analizar. 

Más adelante tenemos una tabla con todos los valores de contribución para diferentes grupos funcionales con los 
cuales se puede armar el rompecabezas de la molécula. 
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En esta tabla hay que distinguir que hay grupos CH2 (2), =CH2 (1) o CH2 (ss) (2). Cada uno de ellos corresponde a una 
categoría diferente como se ve en las siguientes ilustraciones hechas en ChemDraw. 

         

Alifático cadena lineal   Alifático en un compuesto cíclico  Vinílico en un doble enlace 

CH2 (2)     CH2 (ss) (2)     =CH2 (1) 

A continuación, mostramos un ejemplo resuelto extraído de una de las referencias mencionadas, “The Properties 
of Gases and Liquids”. 

  

Propiedad tfpk tbk tck pck vck hfk gfk hvk hmk CpAk CpBk CpCk CpDk Mw

Unidades K K K bar cm
3
/mol KJ/mol cal/mol cal/mol cal/mol J/mol K J/mol K J/mol K J/mol K g/mol

Grupo k

CH3 (1) -5.10 23.58 0.0141 -0.0012 65 -76.45 -43.96 567 217 19.5 -8.08E-03 1.53E-04 -9.67E-08 15

CH2 (2) 11.27 22.88 0.0189 0 56 -20.64 8.42 532 619 -0.909 9.50E-02 -5.44E-05 1.19E-08 14

CH (3) 12.64 21.74 0.0164 0.002 41 29.89 58.36 404 179 -23 2.04E-01 -2.65E-04 1.20E-07 13

C (4) 46.43 18.25 0.0067 0.0043 27 82.23 116.02 152 -349 -66.2 4.27E-01 -6.41E-04 3.01E-07 12

=CH2 (1) -4.32 18.18 0.0113 -0.0028 56 -9.63 3.77 412 -113 -23.6 -3.81E-02 1.72E-04 -1.03E-07 14

=CH (2) 8.73 24.96 0.0129 -0.0006 46 37.97 48.53 527 643 -8 1.05E-01 -9.63E-05 3.56E-08 13

=C (3) 11.14 24.14 0.0117 0.0011 38 83.99 92.36 511 732 -28.1 2.08E-01 -3.06E-04 1.46E-07 12

=C= (2) 17.78 26.15 0.0026 0.0028 36 142.14 136.7 636 1128 27.4 -5.57E-02 1.01E-04 -5.02E-08 12

≡CH (1) -11.18 9.2 0.0027 -0.0008 46 79.3 77.71 276 555 24.5 -2.71E-02 1.11E-04 -6.78E-08 13

≡C- (2) 64.32 27.38 0.002 0.0016 37 115.51 109.82 789 992 7.87 2.01E-02 -8.33E-06 1.39E-09 12

CH2(ss) (2) 7.75 27.15 0.01 0.0025 48 -26.8 -3.68 573 117 -6.03 8.54E-02 -8.00E-06 -1.80E-08 14

CH(ss) (3) 19.88 21.78 0.0122 0.0004 38 8.67 40.99 464 775 8.67 1.62E-01 -1.60E-04 6.24E-08 13

C(ss) (4) 60.15 21.32 0.0042 0.0061 27 79.72 87.88 154 -328 -90.9 5.57E-01 -9.00E-04 4.69E-07 12

=CH(ds) (2) 8.13 26.73 0.0082 0.0011 41 2.09 11.3 608 263 -2.14 5.74E-02 -1.64E-06 -1.59E-08 13

=C(ds) (3) 37.02 31.01 0.0143 0.0008 32 46.43 54.05 731 572 -8.25 1.01E-01 -1.42E-04 6.78E-08 12

F (1) -15.78 -0.03 0.0111 -0.0057 27 -251.92 -247.19 -160 334 26.5 -9.13E-02 1.91E-04 -1.03E-07 19

Cl (1) 13.55 38.13 0.0105 -0.0049 58 -71.55 -64.31 1083 601 33.3 -9.63E-02 1.87E-04 -9.96E-08 35.5

Br (1) 43.43 66.86 0.0133 0.0057 71 -29.48 -38.06 1573 861 28.6 -6.49E-02 1.36E-04 -7.45E-08 80

I (1)* 41.69 93.84 0.0068 -0.0034 97 21.06 5.74 2275 651 32.1 -6.41E-02 1.26E-04 -6.87E-08 127

OH (1) 44.45 92.88 0.0741 0.0112 28 -208.04 -189.2 4021 575 25.7 -6.91E-02 1.77E-04 -9.88E-08 17

ACOH (1) 82.83 76.34 0.024 0.0184 -25 -221.65 -197.37 2987 1073 -2.81 1.11E-01 -1.16E-04 4.94E-08 29

O (2) 22.23 22.42 0.0168 0.0015 18 -132.22 -105 576 284 25.5 -6.32E-02 1.11E-04 -5.48E-08 16

O(ss) (2) 23.05 31.22 0.0098 0.0048 13 -138.16 -98.22 1119 1405 12.2 -1.26E-02 6.03E-05 -3.86E-08 16

C=O (2) 61.2 76.75 0.038 0.0031 62 -133.22 -120.5 2144 1001 6.45 6.70E-02 -3.57E-05 2.86E-09 28

C=O (ss) (2) 75.97 94.97 0.0284 0.0028 55 -164.5 -126.27 1588 X 30.4 -8.29E-02 2.36E-04 -1.31E-07 28

CH=O (1)* 36.9 72.2 0.0379 0.003 82 -162.03 -143.48 2173 764 30.9 -3.36E-02 1.60E-04 -9.88E-08 29

COOH (1) 155.5 169.09 0.0791 0.0077 89 -426.72 -387.87 4669 2641 24.1 4.27E-02 8.04E-05 -6.87E-08 45

COO (2) 53.6 81.1 0.0481 0.0005 82 -337.92 -301.95 2302 1663 24.5 4.02E-02 4.02E-05 -4.52E-08 44

=O (1)* 2.08 -10.5 0.0143 0.0101 36 -247.61 -250.83 1412 866 6.82 1.96E-02 1.27E-05 -1.78E-08 12

NH2 (1) 66.89 73.23 0.0243 0.0109 38 -22.02 14.07 2578 840 26.9 -4.12E-02 1.64E-04 -9.76E-08 16

NH (2) 52.66 50.17 0.0295 0.0077 35 53.47 89.39 1538 1197 -1.21 7.62E-02 -4.86E-05 1.05E-08 15

NH (ss) (2) 101.51 52.82 0.013 0.0114 29 31.65 75.61 1656 1790 11.8 -2.30E-02 1.07E-04 -6.28E-08 15

N (3) 48.84 11.74 0.0169 0.0074 9 123.34 163.16 453 1124 -31.1 2.27E-01 -3.20E-04 1.46E-07 14

=N- (2) X 74.6 0.0255 -0.0099 X 23.61 X 797 X X X X X 14

=N- (ds) (2) 68.4 57.55 0.0085 0.0076 34 55.52 79.93 1560 872 8.83 -3.84E-03 4.35E-05 -2.60E-08 14

=NH (1)* X X X X X 93.7 119.66 2908 X 5.69 -4.12E-03 1.28E-04 -8.88E-08 15

CN (1)* 59.89 125.66 0.0496 -0.0101 91 88.43 89.22 3071 577 36.5 -7.33E-02 1.84E-04 -1.03E-07 26

NO2 (1) 127.24 152.54 0.0437 0.0064 91 -66.57 -16.83 4000 2313 25.9 -3.74E-03 1.29E-04 -8.88E-08 46

SH (1) 20.09 63.56 0.0031 0.0084 63 -17.33 -22.99 1645 564 35.3 -7.58E-02 1.85E-04 -1.03E-07 33

S (2) 34.4 68.78 0.0119 0.0049 54 41.87 33.12 1629 987 19.6 -5.61E-03 4.02E-05 -2.76E-08 32

S (ss) (2) 79.93 52.1 0.0019 0.0051 38 39.1 27.76 1430 372 16.7 4.81E-03 2.77E-05 -2.11E-08 32
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El ejemplo desarrollado en ASPEN Plus emplea tres componentes vainillina presente en las bases de datos, la 
jasmona que no se encuentra en la base de datos, pero tiene ciertas similitudes en propiedades con la vainillina y 
el eucaliptol que no se encuentra en las bases de datos, pero además tiene una estructura más compleja. Estos 
componentes son empleados en la industria de la perfumería. En este ejemplo las propiedades obtenidas fueron 
las que se grafican más adelante. 

Para agregar un componente que no está en la base de datos o adicionarlo con las propiedades que uno desea 
calcular, se debe ir al menú de adición de componentes y poner “User Define”. 

 

Esto despliega una ventana emergente “User Define Component Wizard”. 
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Aquí hay que nombrar al componente y ponerle una identificación. Se le da botón siguiente. 

 

Después la siguiente ventana pide agregar los datos que se conozcan del compuesto. Es posible poner solo unos 
datos. Pero aquí damos click al botón “Draw/Import/Edit structure” y nos mandará una ventana emergente con el 
dibujador de moléculas de ASPEN. 
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En el “Molecule Editor” dibujamos la estructura química empleando el tipo de átomo y el tipo de enlace a usar, o se 
puede importar una estructura previamente hecha con otro paquete. 

 

 

Se cierra la ventana y lo que se observará en la ventana emergente de adición de componentes será la leyenda 
“Structure available” 
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En esa misma ventana damos click al botón “Dedfine molecule by its connectivity”, aparecerá otra ventana 
emergente. 

 

En esta ventana deberá aparecer el nombre que le dimos al compuesto al inicio y la estructura que dibujamos. Si 
no fuera el caso podemos dar nuevamente Draw/Import/Edit. Damos click en el botón “Calculate Bonds”. 
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Observaremos que la pestaña “General” y “Formula” son palomeadas en azul y se observa una lista desplegable 
con distintos métodos para el cálculo de propiedades, como el de Ambrose, Benson, Parachor, y el que es motivo 
de este ejercicio el método de Joback. Lo seleccionamos. 

 

La ventana nos despliega más partes del menú. Lo primero es que nos pregunta que grupos queremos desplegar 
para el cálculo de propiedades. En este caso determinamos que todos “All”. 

 

Ahora bien vemos una lista desplegable con los grupos de contribución, estos es las partes del rompecabezas que 
formará la estructura molecular del compuesto. En este caso la jasmona tiene dos grupos -CH3. Se selecciona el 
grupo de contribución y se le da click al botón “Add”. Esto añade a ese grupo a una tabla en la cual deberemos poner 
el número de veces que ese grupo aparece en la molécula. 
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Se repite esta operación hasta completar la tabla. 

 

Al terminar se vuelve a dar click en “Calculate bonds” y se cerrará esta ventana emergente. Se regresa a la ventana 
“User Define Component Wizard” y se terminan de llenar los datos disponibles. 
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Al dar click a “Next” aparece esta nueva carátula de la ventana: 

 

Seleccionamos la casilla “Evaluate using NIST TDE” y damos click al botón “Evaluate now”. Al terminar nos habilitará 
el botón de “Finish” y se observará en el fondo que ha calculado las propiedades de este componente. 

 

Una vez finalizada la rutina se deberán ver diferentes propiedades y tablas para cada propiedad. 
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Si damos click en “Save parameters” aparecerá una ventana que nos permitirá elegir que propiedades queremos 
conservar. 

 

Nos aparecerá otra tabla como sigue: 

 

Para este ejercicio se hizo lo mismo con el eucaliptol. Se empleó una ecuación de estado Chao-Seader. 
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Después se empleó el cálculo de propiedades de componentes puros. 

 

Al desplegarse la pantalla para este cálculo, en el menú desplegable seleccionamos propiedades de transporte. 

 

Seleccionamos la propiedad que queremos calcular. 
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Y terminamos de llenar las casillas de este menú y damos click al botón de “Run analysis”. 

 

Se desplegará la gráfica de las propiedades correspondientes. 
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Si nos regresamos a la pestaña “PURE-1 (PURE) – Input “en la pestaña de “Results” veremos los datos tabulados de 
la propiedad para los componentes seleccionados. Estos se pueden copiar a Excel y graficar como se muestra a 
continuación. 
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