Семинар 1.(Оценка физико-химический величин чистых компонентов)

1.1 Для анизола C7H8O оценить методами Gani[1b], Joback[1b] критические температуру и давление. Методомами Gani[1b,5b,7b] и Vetere[1b] построить температурную зависимость энтальпии испарения (T=298-418 K), сравнить её с экспериментальными данными из БД NIST, посчитайте среднеквадратичное отклонение. 

1.2-1.3 Для этилбензола С8H10 рассчитайте доступными методами энтальпию испарения для T=273.15 K, постройте температурную зависимость давления пара над чистым веществом T=298-506 K. Методом Ogata-Tsuchida[2a] рассчитайте температуру кипения при p=1 атм. 

1.5 Для 1,2-диоксана и 1,3-диоксана (C4H8O2) рассчитать методами Gani[1b,5b,7b], Joback[1b] , температуру кипения (при p=1 атм) и энтальпию испарения (T=298.15 K), сравнить с экспериментальными данными. Для 1,4-диоксана методом Mani[1b] по давлению пара оценить температуру кипения при p=1 атм. Примечание: дополнительные экспериментальные данные можно взять из работы Crenshaw, Cope, et al.J. Am. Chem. Soc., 1938, 60, 2308-2311,(DOI: 10.1021/ja01277a010) 

1.6 Для Mg3(PO4)2 методом Mostafa[1a] постройте температурную зависимость теплоёмкости Сp0, и энтропии S0 (T=0-1600 K), рассчитайте стандартную энтальпию и энергию Гиббса образования (T=298.15 K). Сравните расчёт с данными, содержащимися в БД NIST. 

1.8 Для NF3 доступными методами оцените: параметры уравнения Ван-дер-Ваальса a и b, критическую плотность, критический фактор сжимаемости. Сравните с данными из Lide (раздел № 6). 

1.9 Для анилина С6H7N по экспериментальным данным давления пара найти параметры уравнений Антуана. Рассчитать методом Ruzicka[1b] теплоёмкость анилина в температурном интервале T=298-450 K. 

Табл. давление пара анилина
	P , mm Hg
	T, °C
	P , mm Hg
	T, °C
	P , mm Hg
	T, °C

	1
	34.8
	400
	161.9
	7600
	292.7

	10
	69.4
	760
	184.4
	15200
	342

	40
	96.7
	1520
	212.8
	30400
	400

	100
	119.9
	3800
	254.8
	 
	 


1.10 Для тринитротолуола C7H5N3O6 и карбамида OC(NH2)2 методом Mostafa[1a] постройте температурные зависимости теплоёмкостей Сp (T=273-350 K), рассчитайте стандартную энтальпию и энергию Гиббса образования (T=298.15 K). Сравните расчёт с данными, содержащимися в БД NIST.
