Приложение 1.

Блок – схема программы для вычисления lgКр реакций 

в редакторе Excel

























































































































Пояснения к блок-схеме программы для вычисления

lgКр реакций в редакторе Excel.

1)Определение энтальпии системы, коэффициентов теплоемкости:

ΔН298 = Σ ΔН298 (прод.) – Σ ΔН298(исх.) 




               

 ΔG298 = Σ ΔG298 (прод.) – Σ ΔG298(исх.) 



          

Δа =  Σ Δа (прод.) – Σ Δа (исх.) 




      
               Δв =  Σ Δв (прод.) – Σ Δв (исх.) 




      
               

Δс =  Σ Δс (прод.) – Σ Δс (исх.) 




      
               

Δс' =  Σ Δс' (прод.) – Σ Δс'(исх.) 

2) Определение зависимость теплового эффекта реакции от температуры 

ΔСр = Δа + Δв · Т + Δс · Т2 +  Δс' · Т-2           

	ΔН0 = ΔН298 –  (Δа· 298 +
	Δв
	·2982 +
	Δс
	·2983 –
	Δс'
	)

	
	2
	
	3
	
	298
	


3) Определение ΔН0. (Подставим значения  Δа, Δв, Δс, Δс' при Т = 298 0К и ΔН298)

4) Определение ΔН = f (Т): 

ΔНт = ΔН0+Δа·Т + ½ Δ в·Т2 + ⅓ Δс·Т3– Δс'/Т

1) Для нахождения J подставим значения ΔН0, ΔG298 и Т = 298 0К в уравнение: 

J=(ΔG298–ΔН0)/Т+Δа·lnТ+1/2·Δв·Т+1/6·Δс·Т2+1/2·Δс'·Т-2 =

(ΔG298 – ΔН0)/298)+ Δа·5,69+Δв·149+Δс·14801+ Δс'·5,63*10-6 

2) Определение lgКр = f (Т):
	lgКр =
	– ΔН0/Т + Δа·2,3· lgТ+ ½ Δв·Т + ½· Δс'·Т-2 + J

	
	4,575


Приложение 2. 

Полная программа расчета lgКр

	№

команды
	Команда
	Пояснение

	
	Операция
	Адрес
	

	01
	чтение
	В6
	n (количество) исх в-в

	02
	чтение
	В7
	

	03
	чтение
	В8
	

	04
	чтение
	В10
	n прод.

	05
	чтение
	В11
	

	06
	чтение
	В12
	

	07
	чтение
	C6
	Н298 (исх)

	08
	чтение
	C7
	

	09
	чтение
	C8
	

	10
	чтение
	C10
	Н298 (прод)

	11
	чтение
	C11
	

	12
	чтение
	C12
	

	13
	Выч
	С23
	Σ ΔН298 (прод.) – Σ ΔН298(исх.)

	14
	чтение
	D6
	G298 (исх)

	15
	чтение
	D7
	

	16
	чтение
	D8
	

	17
	чтение
	D10
	G298 (прод)

	18
	чтение
	D11
	

	19
	чтение
	D12
	

	20
	Выч.
	С24
	Σ ΔG298 (прод.) – Σ ΔG298(исх.)

	21
	чтение
	Е6
	а исх

	22
	чтение
	Е7
	

	23
	чтение
	Е8
	

	24
	чтение
	Е10
	а прод

	25
	чтение
	Е11
	

	26
	чтение
	Е12
	

	27
	выч
	С26
	ΣΔа (прод.) – Σδа (исх.)

	28
	чтение
	F6
	b исх

	29
	чтение
	F7
	

	30
	чтение
	F8
	

	31
	чтение
	10
	b прод

	32
	чтение
	F11
	

	33
	чтение
	F12
	

	34
	Выч.
	С27
	ΣΔb (прод.) – ΣΔb (исх.)

	35
	чтение
	G6
	С исх

	36
	чтение
	G7
	

	37
	чтение
	G8
	

	38
	чтение
	G0
	С прод

	39
	чтение
	G11
	

	40
	чтение
	G12
	

	41
	Выч.
	С28
	ΣΔс (прод.) – ΣΔс (исх.)

	42
	чтение
	Н6
	С’ исх

	43
	чтение
	Н7
	

	44
	чтение
	Н8
	

	45
	чтение
	Н10
	С’ прод

	46
	чтение
	Н11
	

	47
	чтение
	Н12
	

	48
	Выч.
	С29
	ΣΔс' (прод.) – Σ Δс'(исх.)

	49
	Выч. ΔН0
	С25
	ΔН298-(Δа·298+ Δb·2982/2+Δс·2983/3- Δс'/298)

	50
	Выч. J
	С30
	(ΔG298ΔН0)/298)+Δа·5,69+Δв·149+

Δс·14801+ Δс'·5,63·10-6

	51
	Чтение
	А16
	Т1

	52
	Выч. ΔСр
	В16
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	53
	Выч. ΔНт
	С16
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	54
	Выч lgКр
	С16
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	55
	Чтение
	А17
	Т2

	56
	Выч. ΔСр
	В17
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	57
	Выч. ΔНт
	С17
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	58
	Выч lgКр
	С17
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	59
	Чтение
	А18
	Т3

	60
	Выч. ΔСр
	В18
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	61
	Выч. ΔНт
	С18
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	62
	Выч ℓgКр
	С18
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	63
	Чтение
	А19
	Т4

	64
	Выч. ΔСр
	В19
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	65
	Выч. ΔНт
	С19
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	66
	Выч lgКр
	С19
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	67
	Чтение
	А20
	Т5

	68
	Выч. ΔСр
	В20
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	69
	Выч. ΔНт
	С20
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	70
	Выч lgКр
	С20
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	71
	Чтение
	Е16
	Т6

	72
	Выч. ΔСр
	F16
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	73
	Выч. ΔНт
	G16
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	74
	Выч lgКр
	H16
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	75
	Чтение
	Е17
	Т7

	76
	Выч. ΔСр
	F17
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	77
	Выч. ΔНт
	G17
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	78
	Выч lgКр
	H17
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	79
	Чтение
	Е18
	Т8

	80
	Выч. ΔСр
	F18
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	81
	Выч. ΔНт
	G18
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	82
	Выч lgКр
	H18
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	83
	Чтение
	Е19
	Т9

	84
	Выч. ΔСр
	F19
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	85
	Выч. ΔНт
	G19
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	86
	Выч lgКр
	H19
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575

	87
	Чтение
	Е20
	Т10

	88
	Выч. ΔСр
	F20
	Δа+Δв·Т+Δс·Т2+Δс'·Т-2

	89
	Выч. ΔНт
	G20
	ΔН0+Δа·Т+½Δв·Т2+⅓Δс· Т3- Δс'/Т

	90
	Выч lgКр
	H20
	(–ΔН0/Т+Δа·2,3·ℓgТ+½ Δв·Т+½·Δс'·Т-2 + J'')/4,575
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