Содержание отчета:

Теоретическая часть: краткий обзор квантво-химических методов расчета термодинамических функций, обоснование применимости метода рm3 к расчету углеводородов.

Экспериментальная часть: определение термодинамической возможности протекания реакции при данных условиях, расчет значения k0.

Задания по вариантам:

1) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола этиленом, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image2.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).
Т=400 К, Р=5 атм.
2) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола пропеном-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image4.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
3) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола бутеном-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image6.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).
Т=400 К, Р=5 атм.
4) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола пентеном-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image8.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
5) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола гексеном-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image10.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
6) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола гептеном-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image12.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
7) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола октеном-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image14.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
8) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола ноненом-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image16.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
9) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола деценом-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image18.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.

10) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола ундеценом-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image20.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
11) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола тридеценом-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image22.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
12) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола тетрадеценом-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image24.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.

13) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола изобутеном, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image26.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
14) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола 2-метилдеценом-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image28.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
15) Оцените значение предэкспоненциального множителя для реакции алкилирования бензола 2,3-диметилдеценом-1, пользуясь формулой 
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, R – газовая постоянная, Дж/(моль·К); Т – температура, К; k* – постоянная Больцмана, Дж/К; h – постоянная Планка, Дж∙с; 
[image: image30.wmf]c

 – коэффициент прохождения (трансмиссионный коэффициент); ∆S# – энтропия переходного состояния. (В качестве переходного состояния принять катион).

Т=400 К, Р=5 атм.
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