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Аннотация. С привлечением электронных таблиц Microsoft Excel выполнен расчёт теп-

ловых эффектов основных и побочных реакций на примере синтеза метанола. Предложен ал-

горитм действий для пользователя программного продукта Microsoft. 
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Abstract. Using Microsoft Excel spreadsheets, the thermal effects of the main and side reac-

tions were calculated using methanol synthesis as an example. An action algorithm is proposed for the 

user of the Microsoft software product. 
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Химико-технологические процессы (ХТП) протекают в широком темпера-

турном диапазоне. Для их осуществления необходимо подогревать сырьевую 

смесь, в зависимости от теплового эффекта химической реакции отводить или 

подводить тепло в ходе процесса, охлаждать продуктовую смесь. Тепловой ре-

жим основного этапа ХТП определяется природой реагирующих веществ, ти-

пом химических реакций. Помимо целевой реакции при реализации ХТП необ-

ходимо учитывать протекание побочных реакций, каждая из которых характери-

зуется определённым тепловым эффектом. Для расчета теплового эффекта 

реакции применяют различные способы, в любом из которых используют набор 

определённых справочных данных [1]. В зависимости от типа ХТП, количества 

основных и побочных реакций расчёт тепловых эффектов протекающих хими-

ческих реакций может быть достаточно трудоёмким. Привлечение компьютер-

ных программ для термодинамических расчётов сократит время расчёта и по-

высит его точность (минимизация человеческого фактора). Цель данной работы 

– привлечение электронных таблиц Microsoft Excel для расчёта тепловых эф-

фектов основных и побочных реакций на примере синтеза метанола. 

Метанол – востребованный продукт в химической промышленности [2], 

находит применение в газовой промышленности, для предупреждения гидрато-
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образования, используется в качестве растворителя, в производстве формаль-

дегидов (антисептики, пластмассы, кинофотоплёнка), производстве олефинов 

(алкенов), производстве лекарств, нашёл применение в топливных элементах 

(биодизель). Совершенствование технологии синтеза метанола является акту-

альным и связано с оптимизацией условий ведения (давление, температура, 

состав реакционного газа, состав катализаторов), аппаратурным оформлением 

процесса. Температура синтеза метанола определяется составами реакцион-

ного потока и катализаторной массы, величиной используемого давления, ти-

пом реактора. При каталитическом синтезе метанола наряду с основными ре-

акциями взаимодействия оксидов углерода и водорода протекает большое чис-

ло последовательных и параллельных реакций, в результате которых получа-

ется значительное количество побочных веществ. Установлено, что в синтети-

ческом метаноле-сырце содержится более 50 органических соединений. Это 

простые и сложные эфиры, альдегиды, кетоны, формали, ацетали, высшие 

спирты, карбоновые кислоты, амины. Общее содержание их, в пересчете на ор-

ганические соединения, колеблется от 0,3 до 5,2 % (масс.) в зависимости от ка-

чества сырья, применяемого катализатора и условий процесса [3, с. 96].  

Microsoft Office – самое популярное семейство офисных программных 

продуктов [4], в которое входят текстовый процессор Microsoft Word, электрон-

ные таблицы Microsoft Excel, средство подготовки и демонстрации презентаций 

Microsoft PowerPoint, приложение Microsoft Outlook. Все эти приложения состав-

ляют Стандартную редакцию Microsoft Office. Microsoft Excel – программа, пред-

назначенная для организации данных в таблице, для документирования и гра-

фического представления информации. Программа MS Excel применяется при 

создании комплексных документов, в которых необходимо использовать одни и 

те же данные в разных рабочих листах; изменять и восстанавливать связи. 

Преимуществом MS Excel является то, что программа помогает оперировать 

большими объемами информации. Рабочие книги MS Excel дают возможность 

хранения и организации данных, вычисления по значениям, записанным в 

ячейках. Табличный процессор MS Excel (электронные таблицы) – мощнейший 

инструмент, значительно упрощающий рутинную повседневную работу. MS 

Excel позволяет осуществить решение практически любых задач расчетного 

характера, входные данные которых можно представить в виде таблиц. Приме-

нение электронных таблиц упрощает работу с данными и позволяет получать 

результаты без программирования расчётов. В сочетании же с языком про-

граммирования Visual Basic for Application (VBA), табличный процессор MS 

Excel приобретает универсальность и позволяет решить любую задачу, незави-

симо от ее характера. 

На данном этапе работы показана возможность применения MS Excel к 

расчёту тепловых эффектов химических реакций, протекающих в процессе син-

теза метанола. Упрощённый расчёт теплового баланса процесса синтеза мета-
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нола [5] включает вычисление тепловых эффектов шести реакций: двух основ-

ных и четырёх побочных. Основные реакции: 

1) СО2 + 3Н2 ↔ СН3ОН + Н2О; 2) СО + Н2О ↔ СО2 + Н2. 

Побочные реакции:  

3) 2СО + 4Н2 ↔ (СН3)2О + Н2О; 4) 4СО + 8Н2 ↔ С4Н9ОН + 3Н2О; 

5) 3СО + 6Н2 ↔ С3Н7ОН + 2Н2О; 6) СО + 3Н2 ↔ СН4 + Н2О. 

При наличии справочных данных тепловые эффекты химических реакций 

удобно рассчитывать на основе закона Гесса [1]: по теплотам образования или 

по теплотам сгорания. Используя теплоты образования веществ, тепловой эф-

фект реакции (изменение энтальпии реакции) при стандартных условиях рас-

считывают по формуле: 

   веществисходных

о

ifiреакциипродуктов

о

ifi

о HHH )()( ,,,, 298298298  , 

где ѵi – стехиометрический коэффициент для i-го вещества в уравнении реак-

ции; 
о

ifН ,,298  – теплота (энтальпия) образования i-го вещества в стандартных 

условиях (1 атм, 298 К). 

В электронных таблицах MS Excel с помощью встроенных в них функций 

и элементов управления был реализован алгоритм действий пользователя про-

граммного продукта, позволяющий выполнить термодинамический расчет теп-

ловых эффектов наиболее значимых для синтеза метанола шести реакций. 

Пользователю вручную требуется из списка, занесённого в электронную табли-

цу MS Excel, выбрать необходимые вещества и записать их стехиометрические 

коэффициенты согласно уравнению реакции. Все расчеты производит про-

грамма MS Excel, с помощью реализованных в ней функций. Ниже приведена 

иллюстрированная рисунками 1-8 пошаговая инструкция для пользователя. 

1. На рисунке 1 приведено окно с таблицей термодинамических данных для хи-

мических веществ, представленной в справочной литературе [6], и введённой в 

таблицу MS Excel.  

2. В ячейки, выделенные в листе «Расчёты», необходимо ввести формулы хи-

мических веществ – участников реакции. Например, для второй реакции синте-

за метанола это показано на рисунке 2; 

3. Выбираем элемент или вещество из поля списка, нажав на флажок (рис. 3), в 

соответствии с его порядковым номером, который автоматически будет занесён 

в ячейки под каждым реагентом; 

4. На рисунке 4 представлено окно с выделенными ячейками, в которые авто-

матически записан порядковый номер реагента; 

5. В поле окна вручную записывают стехиометрические коэффициенты в выде-

ленные другим цветом ячейки (рис. 5); 

6. На рисунке 6 в выделенные цветом ячейки автоматически введены необхо-

димые программе MS Excel для расчетов значения теплот образования хими-

ческих веществ; 
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Рисунок 1 – Окно с данными для простых и сложных химических веществ 

 

 
Рисунок 2 – Окно с вкладкой «Расчеты» на примере второй реакции 

 

 
Рисунок 3 – Окно со списком химических веществ 
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Рисунок 4 – Окно с порядковыми номерами реагентов в выделенных ячейках 

 

 
Рисунок 5 – Окно с введёнными стехиометрическими коэффициентами  

 

 
Рисунок 4 – Окно с выделенными ячейками, в которых записаны табличные ве-

личины теплот образования реагентов 
 

7. Расчет теплового эффекта реакции производится автоматически. На рисунке 

7 показано окно с выделенной цветом ячейкой, в которую выведен ответ;  

 

 
Рисунок 5 – Окно с ячейкой выведенного результата расчёта 
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8. На рисунке 8 показаны результаты расчёта, произведённого программой MS 
Excel, для пяти модельных реакции процесса синтеза метанола. Тепловой эф-
фект реакции получения пропанола удастся рассчитать после корректировки 
справочных данных. 
 

 
Рисунок 8 – Окно с примером расчёта модельных реакций 

 

В дальнейших планах необходимо с привлечением программы MS Excel 

выполнить расчёт тепловых эффектов модельных реакций в зависимости от 

температуры в соответствии с уравнением Кирхгофа. Входящее в это уравне-

ние изменение теплоёмкости в ходе реакции рассчитывается по степенным 

температурным функциям. Необходимые справочные данные уже введены в 

окна обеспечения MS Excel, однако требуется перевести их в читаемый про-

граммой MS Excel вариант. Также следует ввести новые уравнения для расчёта 

температурных зависимостей и последовательность считывания листов. 
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