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Лабораторная работа №3
       Моделирование гомогенных химических реакторов
Цель работы

1. Составить математическую модель химического реактора. 

2. Разработать алгоритм решения системы дифференциальных уравнений и программу расчёта основных параметров процесса.

3. Рассчитать изменения концентраций реагирующих веществ на выходе из реактора и профиль температур. 

4. Исследовать влияние времени контакта на выход продуктов реакций. 

5. Сравнить протекание химических реакций в реакторах идеального вытеснения и идеального перемешивания.

Классификация реакторов

Одним из основных элементов любой химико-технологической системы (ХТС) является химический реактор. Химическим реактором называется аппарат, в котором осуществляются химические процессы, сочетающие химические реакции с массо- и теплопереносом, с целью получения определённого вещества. Типичные реакторы - это контактные аппараты, реакторы с механическим, пневматическим и струйным перемешиванием, промышленные печи и т.д. От правильности выбора реактора и его совершенства зависит эффективность всего технологического процесса. 

В химической технологии применяют всевозможные типы реакторов, имеющие существенные различия. Тем не менее реакторы можно классифицировать по некоторым признакам: 

1. В зависимости от фазового состояния реагирующих веществ реакторы могут быть гомогенными или гетерогенными. 

2. По характеру операций загрузки и выгрузки различают реакторы периодического, непрерывного и полупериодического действия. 

3.  По режиму движения реакционной среды или по структуре потоков вещества:

· реакторы идеального перемешивания; 

· реакторы идеального вытеснения;

· реакторы с продольным перемешиванием;

· реакторы с продольным и радиальным перемешиванием;

· реакторы с комбинированной структурой потока.

4. По тепловому режиму реакторы разделяются на изотермические, 

адиабатические и политропические. Изотермические реакторы имеют одну постоянную температуру во всех точках реакционного пространства. Адиабатический реактор не имеет теплообмена с окружающей средой. Это достигается хорошей тепловой изоляцией. В политропическом реакторе происходит теплообмен с окружающей средой. 

5. По конструктивным признакам: ёмкостные, трубчатые, комбини-рованные. 

Приведённая классификация свидетельствует о том, что реальные химические реакторы характеризуются большим числом свойств, поэтому при построении математической модели химического реактора необходимо выделить и учесть наиболее важные свойства, так как учесть одновременно все свойства невозможно. 

Математическая модель реактора идеального перемешивания

Математическое описание реактора идеального смешения (рис. 3.1) характеризует изменение концентраций в реакционной среде во времени, которое обусловлено движением потока (гидродинамический фактор) и химическим превращением (кинетический фактор). Поэтому модель реактора идеального перемешивания можно построить на основании типовой модели идеального перемешивания с учётом скорости химической реакции. 

Модель идеального перемешивания представляет идеализированный поток и является теоретической моделью. Согласно этой модели принимается, что поступающий в аппарат поток мгновенно распределяется по всему объёму вследствие полного (идеального) перемешивания частиц среды. При этом концентрация распределённого вещества во всех точках аппарата и в потоке на выходе из него одинакова:
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Дифференциальное уравнение модели идеального перемешивания будет иметь вид
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где 
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V - объём реактора, м3; 

        
[image: image3.wmf]u

- объёмный расход вещества, м3/ч. 

                   (,Свх[image: image67.wmf]t

[image: image68.wmf]t

[image: image69.png]





                                                                V

                                                                  (,Свых 

Рис. 3.1. Схема реактора идеального перемешивания

Уравнение (3.1) описывает изменение концентраций вещества в зоне идеального перемешивания за счет движения потока. 

Тогда, с учётом кинетического фактора, динамическая модель изотермического реактора идеального перемешивания непрерывного действия будет иметь вид
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Такое уравнение записывается по каждому из компонентов, участвующих в реакции. Тогда: 

Сi - концентрация  i-го вещества, кмоль/м3;

wi - скорость реакций по  i-му веществу, кмоль/м3.

Система приведённых уравнений является математической моделью 

реактора идеального перемешивания с учётом изменения концентрации во времени (динамическая модель).

Например, для реакции  А 
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 В  уравнение (3.2) можно записать: 

                                  Cвх = СА0 ;   Cвых = CА   ; wА = - k(CА     ; 
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В установившемся (стационарном) режиме работы реактора 
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, тогда уравнение (3.3) можно записать:
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Используя выражения (3.3), (3.4), можно найти основные параметры, характеризующие работу аппарата: 

1)  ( - время пребывания исходного вещества в реакторе, от величины которого зависит объём аппарата (чем меньше (, тем меньше V); 

2)  изменение концентрации реагирующих веществ как функция f((), а следовательно, рассчитать степень превращения и селективность процесса.

Аналогично уравнению материального баланса реактора идеального перемешивания (3.2) записывается уравнение теплового баланса. Так, для адиабатического реактора получим
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где 
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- скорость j-ой  химической реакции ,1/с;
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- тепловой эффект j-ой химической реакции, Дж/моль;
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 - теплоёмкость реакционной смеси, Дж/моль(К;
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- температура на входе в реактор, К;
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- текущее значение температуры, К.

Теплоёмкость i - вещества как функция температуры описывается следующим уравнением:
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Теплоёмкость смеси вычисляется по правилу аддитивности: 
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где  Сi- концентрация i- го вещества смеси, мольн. доли.
При этом зависимость константы скорости химической реакции от температуры выражается уравнением Аррениуса
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где  ki- константа скорости i- ой химической реакции  (для реакции первого порядка, с-1);

ki,0- предэкспоненциальный множитель, с-1;

Ei- энергия активации i- ой реакции, Дж/моль;

R- универсальная газовая постоянная, R=8,314 Дж/моль(К.
Для того чтобы исследовать динамический режим работы реактора 

идеального перемешивания, т.е. проследить изменение концентрации реагирующих веществ и температуры во времени на выходе из реактора, необходимо решить систему дифференциальных уравнений материального баланса по каждому из компонентов и уравнение теплового баланса. 

Математическая модель реактора идеального вытеснения 

Математические модели химических реакторов строятся на основе блочного принципа с использованием типовых гидродинамических моделей, учитывающих движение потоков вещества.

В соответствии с моделью идеального вытеснения принимается поршневое течение без перемешивания вдоль потока при равномерном распределении концентрации вещества в направлении, перпендикулярном движению (рис. 3.2).
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Рис. 3.2. Схема потока идеального вытеснения

Дифференциальное уравнение модели идеального вытеснения имеет следующий вид: 
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где С - концентрация вещества, моль/л;

t- время, с; 

u- линейная скорость потока, м/с; 

l- координата (длина аппарата), м. 

Математическая модель идеального вытеснения представляет собой дифференциальное уравнение в частных производных, так как концентрация  изменяется во времени и пространстве. Такая модель называется моделью с распределёнными параметрами. 

Модели идеального вытеснения в первом приближении соответствуют процессы, происходящие в трубчатых аппаратах, для которых отношение длины трубы к диаметру превышает 20 либо диффузионный критерий Пекле принимает значение ≈100.

Если вместо линейной скорости потока u в уравнение (3.9) подставить значение 
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где S - сечение зоны идеального вытеснения, м2; 
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- объёмная скорость (расход) вещества, м3/с. 

Если в математической модели идеального вытеснения учесть источник изменения концентрации за счёт химический реакции 
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W

, то материальный баланс реактора идеального вытеснения можно записать в виде
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где 
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C

 - концентрация соответствующего i-го вещества; 
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 - скорость реакции по i-му веществу. 

Уравнение теплового баланса адиабатического реактора идеального вытеснения
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Следовательно, математическое описание реактора идеального вытеснения характеризует изменение концентрации и температуры в реакционной среде во времени и пространстве, обусловленное движением потока (гидродинамический фактор) и химическим превращением (кинетический фактор). 

Уравнение (3.11) записывается по каждому из компонентов, участвующих в реакции. Например, для реакции 
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, протекающей в изотермическом реакторе идеального вытеснения, математическая модель (динамический режим) будет иметь вид
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В установившемся (стационарном) режиме работы реактора
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тогда
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Так как 
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где 
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- время пребывания реагентов в зоне реактора (время контакта), сек. 

Для того чтобы исследовать изменение концентрации реагирующих веществ и температуры в химическом реакторе, необходимо решить систему дифференциальных уравнений (3.11, 3.12). 

Исследование химического процесса, протекающего в 

гомогенном реакторе идеального смешения

Пусть в реакторе идеального смешения протекает химическая реакция 

н-октана в и-октан и в продукты крекинга.
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где 
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или
Математическая модель процесса, представленного реакциями (3.1), с учетом уравнения (3.2), может быть записана в виде следующей системы уравнений материального и теплового балансов:
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с начальными условиями: при  t=0  Ca (0)=Ca,0,  Cb(0)=Cc(0)=CD(0)=0,
где Р – давление в реакторе, Мпа;

R´ - универсальная газовая постоянная, R´=0,00845 
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Так как тепловой эффект реакции (Qi) равен величине энтальпии i-ой реакции (
[image: image51.wmf]Hi
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) с обратным знаком:
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тогда Q1=7,03 Дж/моль, Q2=-85,89 Дж/моль.

Для решения системы дифференциальных уравнений (3.17) был использован метод Эйлера.

Пример расчёта программ реакторов идеального перемешивания и идеального вытеснения приведён в Приложении Е. Программы использованы для расчёта текущих значений концентраций на выходе из реакторов, а также для исследования влияния времени контакта на выход продуктов реакций.

Данные для расчета тепловых эффектов реакций приведены в табл. 1, Приложение Ж. Расчет тепловых эффектов проводится на основании закона Гесса.

Результаты исследования динамического режима работы реактора идеального перемешивания приведены на рис.3.3-3.4.
На основании полученных результатов можно судить об изменении концентрации веществ и температуры в реакторе идеального смешения, рассчитать степень превращения компонентов. 
Результаты расчётов необходимо представить в графическом виде.
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[image: image54.emf]Рис. 3.4. Зависимость изменения температуры от времени:
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Исследование химического процесса, протекающего в реакторе идеального вытеснения в стационарном режиме

Исследование закономерностей протекания химической реакции в реакторе идеального вытеснения методом математического моделирования заключается в определении концентраций реагирующих веществ на выходе из реактора и температуры потока в зависимости от времени контакта. 

Пусть в реакторе идеального вытеснения (РИВ) протекает химическая реакция













       (3.18)

Так как в реакторе вытеснения состав реагентов и температура потока изменяются по длине (или времени контакта) аппарата, процесс в нём описывается системой дифференциальных уравнений (3.11,3.12). 

Тогда математическая модель химического процесса может быть записана в виде следующей системы уравнений материального и теплового балансов (режим работы реактора – стационарный): 


[image: image55.wmf]А

1

A

C

k

d

dC

×

-

=

t

 ,


[image: image56.wmf]B

2

A

1

B

C

k

C

k

d

dC

×

-

×

=

t

 ,                                 (3.19)


[image: image57.wmf]B

2

C

C

k

d

dC

×

=

t

,


[image: image58.wmf]B

2

D

C

k

d

dC

×

=

t

,


[image: image59.wmf]p

'

B

2

2

A

1

C

)

p

/

T

R

C

k

H

C

k

H

(

d

dT

×

×

×

×

D

-

×

×

D

=

t

,

где k1 , k2  - константы скоростей реакций;

      СA , СB , СC , СD – концентрации компонентов, кмоль/м3.

Значения тепловых эффектов реакций и теплоёмкость смеси рассчитываем с использованием справочных данных.

Систему дифференциальных уравнений (3.19) решим с использованием метода Эйлера. 

[image: image60.emf]Рис.3.5. Изменение концентрации компонентов в реакторе 

идеального вытеснения от времение контакта:
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[image: image61.emf]Рис. 3.6. Зависимость изменения температуры в реакторе 

идеального вытеснения от времени контакта
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[image: image62.emf]Рис. 3.7. Зависимость степени превращения от времени контакта
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Порядок выполнения работы

1. В соответствии с заданием составить математическое описание химического реактора.

2. Разработать алгоритм и программу расчёта.

3. Провести расчёты изменения концентраций веществ, температуры,   степени превращения от времени и времени контакта.

4. Полученные результаты оформить в виде таблиц и графиков.

5. Составить отчёт о проделанной работе.

Содержание отчета

1. Представить математическую модель реактора со всеми параметрами, 
    алгоритм и описание программы.

2. Обосновать выбор численного метода решения математической модели.

3. Представить таблицы и графики, обсуждение результатов сделать выводы по проделанной работе.

Приложение А
Таблица 1 Термодинамические функции индивидуальных углеводородов

	Углеводороды
	Молекулярная формула
	
[image: image63.wmf]D

H, кДж/моль
	Ср, Дж/моль/К

	
	
	600 К
	800 К
	600 К
	800 К

	Метан
	СН4
	-83,26
	-87,11
	52,51
	63,51

	Этан
	С2Н6
	-97,45
	-102,68
	89,33
	108,07

	Пропан
	С3Н8
	-119,91
	-125,98
	129,20
	155,14

	Бутан
	С4Н10
	-145,31
	-152,34
	168,62
	201,79

	Изобутан
	С4Н10
	-153,43
	-160,25
	169,95
	202,88

	Пентан
	С5Н12
	-168,87
	-176,90
	207,69
	248,11

	Изопентан
	С5Н12
	-176,86
	-184,64
	208,74
	249,83

	Гексан
	С6Н14
	-192,88
	-201,92
	246,81
	294,39

	2-метилпентан
	С6Н14
	-199,30
	-207,86
	249,37
	296,23

	2,3-диметил-бутан
	С6Н14
	-203,59
	-212,38
	247,69
	295,81

	Гептан
	С7Н16
	-216,73
	-226,77
	285,89
	340,70

	Октан
	С8Н18
	-240,62
	-251,71
	324,97
	387,02

	Циклогексан
	С6Н12
	-148,82
	-155,60
	225,22
	279,32

	Бензол
	С6Н6
	69,91
	64,89
	157,90
	188,53

	Этилен
	С2Н4
	44,35
	40,88
	71,55
	84,52

	Пропен
	С3Н6
	8,28
	3,22
	107,53
	128,37

	Бутен-1
	С4Н8
	-15,52
	-21,51
	117,03
	174,89

	Пентен-1
	С5Н10
	-39,41
	-46,36
	186,44
	221,54

	Пентадиен 1,2
	С5Н8
	133,05
	128,20
	170,71
	199,58


Приложение Б

Таблица 2 Константы для расчета теплоемкости и вязкости для уравнений
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	No
	Формула
	Наименование
	Константа A в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/
моль(K].

T[K]
	Константа B в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа C в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа D в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа A в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]


	Константа B в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]


	Стандарт- ная теплота образова-

ния при
298 K, ккал/моль


	Стандартная энергия образования Гиббса при 298K для идеального газа при 1атм, ккал/моль

	1
	HCL
	Водорода хлорид
	7,235
	-0,172E-2
	2,976E-6
	-0,931E-9
	372,78
	277,74
	-22,06
	-22,77

	2
	Н2
	Водород
	6,483
	2,215E-3
	-3,298E-6
	1,826E-9
	13,82
	5,39
	0,00
	0,00

	3
	H2O
	Вода
	7,701
	4,595E-4
	2,521E-6
	-0,859E-9
	658,25
	283,16
	-57,80
	-54,64

	4
	H2S
	Водорода сульфид
	7,629
	3,431E-4
	5,809E-6
	-2,810E-9
	342,79
	165,54
	-4,82
	-7,90

	5
	NH3
	Аммиак
	6,524
	5,692E-3
	4,078E-6
	-2,830E-9
	349,04
	169,63
	-10,92
	-3,86

	6
	NO2
	Азота диоксид
	5,788
	1,155E-2
	-4,970E-6
	0,070E-9
	406,20
	230,21
	8,09
	12,42

	7
	N2
	Азот
	7,440
	-0,324E-2
	6,400E-6
	-2,790E-9
	90,30
	46,14
	0,00
	0,00

	8
	O2
	Кислород
	6,713
	-0,879E-6
	4,170E-6
	-2,544E-9
	85,68
	51,50
	0,00
	0,00

	9
	SO2
	Серы диоксид
	5,697
	1,600E-2
	-1,185E-5
	3,172E-9
	397,85
	208,42
	-70,95
	-71,74

	10
	СO
	Углерода монооксид
	7,373
	-0,307Е-2
	6,662Е-6
	-3,037Е-9
	94,06
	48,90
	-26,42
	-32,81

	11
	СО2
	Углерода диоксид
	4,728
	1,754Е-2
	-1,338Е-5
	4,097Е-9
	578,08
	185,24
	-94,05
	-94,26

	12
	СН4
	Метан
	4,598
	1,245Е-2
	2,860Е-6
	-2,703Е-9
	114,14
	57,60
	-17,89
	-12,15

	13
	СН4О
	Метанол
	5,052
	1,694Е-2
	6,179Е-6
	-6,811Е-9
	555,30
	260,64
	-48,08
	-38,84

	14
	СН5N
	Метиламин
	2,741
	3,409Е-2
	-2,274Е-5
	1,135Е-9
	311,80
	176,30
	-5,50
	7,71

	15
	C2H2
	Ацетилен
	6,406
	1,810Е-2
	-1,196Е-5
	3,373Е-9
	—
	—
	54,19
	50,00

	16
	С2H4
	Этилен
	0,909
	3,740Е-2
	-1,994Е-5
	4,192Е-9
	168,98
	93,94
	12,50
	16,28

	17
	C2H4CL2
	1,1-Дихлорэтан
	2,979
	6,439Е-2
	-4,896Е-5
	1,505Е-8
	412,27
	239,10
	-31,05
	-17,47

	18
	C2H6
	Этан
	1,292
	4,254Е-2
	-1,657Е-5
	2,081Е-9
	156,60
	95,57
	-20,24
	-7,87

	19
	C2H6O
	Этанол
	2,153
	5,113Е-2
	-2,004Е-5
	0,328Е-9
	686,64
	300,88
	-56,12
	-40,22

	20
	C3H4
	Пропадиен
	2,366
	4,723Е-2
	-2,822Е-5
	6,645Е-9
	—
	—
	45,92
	48,37


Продолжение табл. 2
	No
	Формула
	Наименование
	Константа A в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K].

T[K]
	Константа B в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа C в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа D в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа A в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]

	Константа B в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]

	Стандарт- ная теплота образова-

ния при 

298 K, ккал/моль

	Стандартная энергия образования Гиббса при 298K для идеального газа при 1атм, ккал/моль

	21
	C3H6
	Пропилен 
	0,886
	5,602Е-2
	-2,771Е-5
	5,266Е-9
	273,84
	131,63
	4,88
	14,99

	22
	С3Н8
	Пропан 
	-1,009
	7,315Е-2
	-3,789Е-5
	7,678Е-9
	222,67
	133,41
	-24,82
	-5,61

	23
	С4Н6
	1-Бутин
	2,997
	6,553Е-2
	-3,690Е-5
	8,240Е-9
	—
	—
	39,48
	48,30

	24
	С4Н6
	2-Бутин
	3,804
	5,688Е-2
	-2,555Е-5
	4,188Е-9
	—
	—
	34,97
	44,32

	25
	С4Н6
	1,2-Бутадиен
	2,675
	6,505Е-2
	-3,507Е-5
	7,378Е-9
	—
	—
	38,77
	47,43

	26
	С4Н6
	1,3-Бутадиен
	-0,403
	8,165Е-2
	-5,589Е-5
	1,513Е-8
	300,59
	163,12
	26,33
	36,01

	27
	С4Н8
	1-Бутен
	-0,715
	8,436Е-2
	-4,754Е-5
	1,066Е-8
	256,30
	151,86
	-0,03
	17,04

	28
	С4Н8
	Цис-2-Бутен
	0,105
	7,054Е-2
	-2,431Е-5
	-0,147Е-9
	268,94
	155,34
	-1,67
	15,74

	29
	С4Н8
	Транс-2-Бутен
	4,375
	6,123Е-2
	-1,675Е-5
	-2,147Е-9
	259,01
	153,30
	-2,67
	15,05

	30
	С4Н8
	Циклобутан
	-12,003
	1,200Е-1
	-8,498Е-5
	2,501Е-8
	—
	—
	6,37
	26,30

	31
	С4Н8
	Изобутилен
	3,834
	6,698Е-2
	-2,607Е-5
	2,173Е-9
	—
	—
	-4,04
	13,88

	32
	С4Н10
	н-Бутан
	2,266
	7,913Е-2
	-2,647Е-5
	-0,674Е-9
	265,84
	160,20
	-30,15
	-4,10

	33
	С4Н10
	Изобутан
	-0,332
	9,189Е-2
	-4,409Е-5
	6,915Е-9
	302,51
	170,20
	-32,15
	-4,99

	34
	С5Н8
	Циклопентен
	-9,915
	1,106Е-1
	-6,160Е-5
	1,298Е-8
	396,83
	218,66
	7,87
	26,48

	35
	С5Н8
	1-Пентин
	4,315
	8,386Е-2
	-4,570Е-5
	9,787Е-9
	—
	—
	34,50
	50,25

	36
	С5Н10
	1-Пентен
	-0,032
	1,034Е-1
	-5,534Е-5
	1,118Е-8
	305,25
	174,70
	-5,00
	18,91

	37
	С5Н10
	Цис-2-Пентен
	-3,414
	1,099Е-1
	-6,068Е-5
	1,303Е-8
	305,31
	175,72
	-6,71
	17,17

	38
	С5Н10
	2-Метил-1-Бутен
	2,525
	9,547Е-2
	-4,648Е-5
	7,915Е-9
	369,27
	193,39
	-8,68
	15,68

	39
	С5Н12
	н-Пентан
	-0,866
	1,164Е-1
	-6,163Е-5
	1,267Е-8
	313,66
	182,48
	-35,00
	-2,00

	40
	С5Н12
	2-Метилбутан
	-2,275
	1,210Е-1
	-6,519Е-5
	1,367Е-8
	367,32
	191,58
	-36,92
	-3,54

	41
	С5Н12
	2,2-Диметилпропан
	-3,963
	1,326Е-1
	-7,897Е-5
	1,823Е-8
	355,54
	196,35
	-39,67
	-3,64

	42
	C6H6
	Бензол
	-8,101
	1,133Е-1
	-7,206Е-5
	1,703Е-8
	545,64
	265,34
	19,82
	30,99

	43
	C6H6О
	Фенол
	-8,561
	1,429Е-1
	-1,153Е-4
	3,647Е-8
	1405,50
	370,07
	-23,03
	-7,86

	44
	С6Н7N
	Анилин
	-9,677
	1,525Е-1
	-1,226Е-4
	3,901Е-8
	1074,60
	357,21
	20,76
	39,84


Продолжение табл. 2
	No
	Формула
	Наименование
	Константа A в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K].

T[K]
	Константа B в уравнении идеально-газовой теплоем-кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа C в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа D в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа A в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]

	Константа B в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]

	Стандарт- ная теплота образова-

ния при 

298 K, ккал/моль

	Стандартная энергия образования Гиббса при 298K для идеального газа при 1атм, ккал/моль

	45
	С6Н10
	1,5-Гексадиен
	(
	(
	(
	(
	(
	(
	20,00
	(

	46
	С6Н10
	Циклогексен
	-16,397
	1,732Е-1
	-1,293Е-4
	3,927Е-8
	506,92
	264,54
	-1,28
	25,54

	47
	С6Н12
	Циклогексан
	-13,027
	1,460Е-1
	-6,027Е-5
	3,156Е-9
	653,62
	290,84
	-29,43
	7,59

	48
	С6Н12
	Метилциклопентан
	-11,968
	1,524Е-1
	-8,699Е-5
	1,914Е-8
	440,52
	243,24
	-25,50
	8,55

	49
	С6Н12
	1-Гексен
	-0,417
	1,268Е-1
	-6,933Е-5
	1,446Е-8
	357,43
	197,74
	-9,96
	20,90

	50
	С6Н12
	Цис-2-Гексен
	-2,343
	1,268Е-1
	-6,490Е-5
	1,153Е-8
	344,33
	197,95
	-12,51
	18,22

	51
	С6Н12
	Транс-2-Гексен
	-7,864
	1,655Е-1
	-1,342Е-4
	4,788Е-8
	344,33
	197,95
	-12,88
	18,27

	52
	С6Н12
	2-Метил-2-Пентен
	-3,523
	1,354Е-1
	-7,979Е-5
	1,902Е-8
	(
	(
	-14,28
	17,02

	53
	С6Н12
	3-Метил-Транс-2-Пентен
	-3,523
	1,354Е-1
	-7,979Е-5
	1,902Е-8
	(
	(
	-14,02
	17,04

	54
	С6Н12
	4-Метил-Транс-2-Пентен
	3,016
	1,231Е-1
	-7,182Е-5
	1,750Е-8
	(
	(
	-12,99
	19,03

	55
	С6Н14
	н-Гексан
	-1,054
	1,390Е-1
	-7,449Е-5
	1,551Е-8
	362,79
	207,09
	-39,96
	-0,06

	56
	С6Н14
	2-Метилпентан
	-2,524
	1,477Е-1
	-8,533Е-5
	1,931Е-8
	384,13
	208,27
	-41,66
	-1,20

	57
	С6Н14
	3-Метилпентан
	-0,570
	1,359Е-1
	-6,854Е-5
	1,202Е-8
	372,11
	207,55
	-41,02
	-0,51

	58
	С6Н14
	2,2-Диметилбутан
	-3,973
	1,503Е-1
	-8,314Е-5
	1,636Е-8
	438,44
	226,67
	-44,35
	-2,30

	59
	С6Н14
	2,3-Диметилбутан
	-3,489
	1,469Е-1
	-8,063Е-5
	1,629Е-8
	444,19
	228,86
	-42,49
	-0,98

	60
	С7Н8
	Толуол
	-5,817
	1,224Е-1
	-6,605Е-5
	1,173Е-8
	467,33
	255,24
	11,95
	29,16

	61
	С7Н8О
	Метилфенол
	-1,767
	1,309Е-1
	-8,019Е-5
	1,856Е-8
	1088,00
	367,21
	-22,47
	(

	62
	С7Н14
	Циклогептан
	-18,197
	1,879Е-1
	-1,004Е-4
	1,806Е-8
	(
	(
	-28,52
	15,06

	63
	С7Н14
	1-Гептан
	-0,789
	1,504Е-1
	-8,388Е-5
	1,817Е-8
	368,69
	214,32
	-14,89
	22,90

	64
	С7Н16
	н-Гептан
	-1,229
	1,615Е-1
	-8,720Е-5
	1,829Е-8
	436,70
	232,53
	-44,88
	1,91

	65
	С7Н16
	2-Метилгексан
	-9,408
	2,064Е-1
	-1,502Е-4
	4,386Е-8
	417,46
	225,13
	-46,59
	0,77


Продолжение табл. 2
	No
	Формула
	Наименование
	Константа A в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K].

T[K]
	Константа B
в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа C
в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа D
в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	КонстантаA в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]


	Константа B в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]

	Стандарт-ная теплота образова-

ния при

298 K, ккал/моль

	Стандарт-

ная энергия образования Гиббса при 298K для идеального газа при

1атм, ккал/моль

	66
	С7Н16
	3-Метилгексан
	-1,683
	1,633Е-1
	-8,919Е-5
	1,871Е-8
	(
	(
	-45,96
	1,10

	67
	С7Н16
	2,2-Диметилпентан
	-11,966
	2,139Е-1
	-1,519Е-4
	4,146Е-8
	417,37
	226,19
	-49,27
	0,02

	68
	С7Н16
	3-Этилпентан
	-1,683
	1,633Е-1
	-8,919Е-5
	1,871Е-8
	(
	(
	-45,33
	2,63

	69
	С7Н16
	2,2,3-Триметил-бутан
	-5,480
	1,796Е-1
	-1,056Е-4
	2,400Е-8
	(
	(
	-48,95
	1,02

	70
	C8H8
	Стирол
	-6,747
	1,471Е-1
	-9,609Е-5
	2,373Е-8
	528,64
	276,71
	35,22
	51,10

	71
	C8H10
	о-Ксилол
	-3,786
	1,424Е-1
	-8,224Е-5
	1,798Е-8
	513,54
	277,98
	4,54
	29,18

	72
	C8H10
	м-Ксилол
	-6,966
	1,504Е-1
	-8,950Е-5
	2,025Е-8
	453,42
	257,18
	4,12
	28,41

	73
	C8H10
	п-Ксилол
	-5,993
	1,443Е-1
	-8,058Е-5
	1,629Е-8
	475,16
	261,40
	4,29
	28,95

	74
	C8H10
	Этилбензол
	-10,294
	1,689Е-1
	-1,149Е-4
	3,107Е-8
	472,82
	264,22
	7,12
	31,21

	75
	C8H16
	Этилциклогексан
	-15,260
	2,124Е-1
	-1,220Е-4
	2,634Е-8
	506,43
	280,76
	-41,05
	9,38

	76
	C8H16
	н-Пропилцикло пентан
	-13,369
	2,018Е-1
	-1,176Е-4
	2,669Е-8
	454,23
	264,22
	-35,39
	12,57

	77
	C8H16
	1-Октен
	-0,979
	1,729Е-1
	-9,641Е-5
	2,072Е-8
	418,82
	237,63
	-19,82
	24,91

	78
	C8H18
	н-Октан
	-1,456
	1,842Е-1
	-1,002Е-4
	2,115Е-8
	473,70
	251,71
	-49,82
	3,92

	79
	C8H18
	2,2-Диметилгексан
	-2,201
	1,877Е-1
	-1,051Е-4
	2,316Е-8
	(
	(
	-53,71
	2,56

	80
	C8H18
	3-Этилгексан
	-2,201
	1,877Е-1
	-1,051Е-4
	2,316Е-8
	437,60
	238,33
	-50,40
	3,95

	81
	C8H18
	3-Метил-3-Этилпентан
	-2,201
	1,877Е-1
	-1,051Е-4
	2,316Е-8
	(
	(
	-51,38
	4,76

	82
	С9Н12
	н-Пропилбензол
	-7,473
	1,788Е-1
	-1,099Е-4
	2,582Е-8
	527,45
	282,65
	1,87
	32,80

	83
	С9Н12
	Изопропилбензол
	-9,402
	1,873Е-1
	-1,215Е-4
	3,084Е-8
	517,17
	276,22
	0,94
	32,74

	84
	С9Н12
	1-Метил-2-Этилбензол
	-3,928
	1,671Е-1
	-9,841Е-5
	2,228Е-8
	(
	(
	0,29
	31,33

	85
	С9Н18
	н-Пропилциклогексан
	-14,932
	2,362Е-1
	-1,384Е-4
	3,084Е-8
	549,08
	293,93
	-46,20
	11,31

	86
	С9Н18
	Изопропилциклогексан
	(
	(
	(
	(
	(
	(
	(
	(

	87
	С9Н20
	н-Нонан
	0,751
	1,618Е-1
	-4,606Е-5
	-7,121Е-9
	525,56
	272,12
	-54,74
	5,93

	88
	С9Н20
	2,2,3-Триметилгексан
	-10,899
	2,521Е-1
	-1,713Е-4
	4,745Е-8
	(
	(
	-57,65
	5,86


Окончание табл. 2
	No
	Формула
	Наименование
	Константа A в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K].

T[K]
	Константа B в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа C в уравнении
 идеально-

газовой
 теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа D
в уравнении идеально-

газовой теплоем-

кости

СP[кал/

моль(K]

T[K]
	Константа A
в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]


	Константа B
в уравнении вязкости жидкости, вязкость

[сПуаз],

T[K]


	Стандарт-
 ная теплота образова-

ния при 

298 K, ккал/моль


	Стандартная энергия образования Гиббса при 298K для идеального газа при 1атм, ккал/моль

	89
	С9Н20
	3,3-Диэтилпентан
	-16,067
	2,690Е-1
	-1,908Е-4
	5,508Е-8
	(
	(
	-55,44
	8,38

	90
	С10Н8
	Нафталин
	-16,433
	2,030Е-1
	-1,554Е-4
	4,731Е-8
	873,32
	352,57
	36,08
	53,44

	91
	С10Н14
	н-Бутилбензол
	-5,491
	1,895Е-1
	-1,050Е-4
	2,047Е-8
	563,84
	296,01
	-3,30
	34,58

	92
	С10Н14
	Изобутилбензол 
	(
	(
	(
	(
	(
	(
	(
	-5,15

	93
	С10Н14
	1,4-Диэтилбензол
	-8,937
	2,071Е-1
	-1,328Е-4
	3,370Е-8
	(
	(
	-5,32
	32,95

	94
	С10Н20
	Изобутилциклогексан 
	(
	(
	(
	(
	(
	(
	(
	(

	95
	С10Н22
	н-Декан
	-1,890
	2,295Е-1
	-1,263Е-4
	2,701Е-8
	558,61
	288,37
	-59,67
	7,94

	96
	С10Н22
	3,3,5-Триметилгептан
	-16,808
	2,943Е-1
	-2,065Е-4
	5,864Е-8
	(
	(
	-61,80
	8,02

	97
	С10Н22
	2,2,3,3-Тетраметилгексан
	-14,052
	2,941Е-1
	-2,110Е-4
	6,174Е-8
	(
	(
	(
	(

	98
	С11Н24
	н-Ундекан
	-2,005
	2,517Е-1
	-1,385Е-4
	2,954Е-8
	605,50
	305,01
	-64,60
	9,94

	99
	С12Н26
	н-Додекан
	-2,228
	2,744Е-1
	-1,516Е-4
	3,246Е-8
	631,63
	318,78
	-69,52
	11,96

	100
	С13Н28
	н-Тридекан
	-2,499
	2,974Е-1
	-1,651Е-4
	3,358Е-8
	664,10
	332,10
	-74,45
	13,97

	101
	С14Н30
	н-Тетрадекан
	-2,623
	3,195Е-1
	-1,773Е-4
	3,817Е-8
	689,85
	344,21
	-79,38
	15,97

	102
	С15Н32
	н-Пентадекан
	-2,846
	3,422Е-1
	-1,904Е-4
	4,108Е-8
	718,51
	355,92
	-84,31
	17,98

	103
	С16Н34
	н-Гексадекан
	-3,109
	3,652Е-1
	-2,039Е-4
	4,418Е-8
	738,30
	366,11
	-89,23
	20,00

	104
	С17Н36
	н-Гептадекан
	-3,336
	3,879Е-1
	-2,169Е-4
	4,710Е-8
	757,88
	375,90
	-94,15
	22,01

	105
	С18Н38
	н-Октадекан
	-3,456
	4,101Е-1
	-2,291Е-4
	4,964Е-8
	777,40
	385,00
	-99,08
	24,02

	106
	С19Н40
	н-Нонадекан
	-3,700
	4,329Е-1
	-2,424Е-4
	5,267Е-8
	793,62
	393,54
	-104,00
	26,03

	107
	С20Н42
	н-Эйкозан
	-5,346
	4,632Е-1
	-2,667Е-4
	6,039Е-8
	811,29
	401,67
	-108,93
	28,04


    k2
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