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В аналитической химии и химической технологии часто возникают за­
дачи расчета начальной пли равновесной концентрации реактива, необхо­
димой для обеспечения максимального выпадения осадка (исследование 
оптимального хода анализа, обоснование возможности разделения, оценка 
ошибок осаждения и т. п.). До сих пор подобные задачи решались лишь 
приближенно или для частных случаев (*, 2). В данной работе предложен 
общий алгоритм, основанный на способе (3) описания химической систе­
мы, позднее развитом и модифицированном в (4, 5).

Включая в базис (4, ®) под номерами m и ж—1 соответственно осадок и 
реактив-осадитель, для которых неизвестна как начальная, так и равновес­
ная концентрация, получим систему уравнений
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равновесная концентрация i-й частицы, индексы i, j, I меняются от 1 до 
п, пг, тп—2 соответственно; Kt — смешанная константа равновесия г-й реак­
ции, vn — элементы матрицы стехиометрических коэффициентов, Ь, — ак­
тивность 7-й частицы базиса, С, — ее начальная концентрация (подробнее 
см. (4)).

В нашей задаче пг+1 неизвестное: In , In &m_1, Cm, Cm-i (In bm^0, 
так как частица m — осадок). Ее математическая формулировка — мини- 
мизировать Ст при условиях (1,1). Наиболее распространенные методы ре­
шения таких задач основаны на сведении условной минимизации к безус­
ловной. Воспользуемся методом, предложенным Эрроу и Удзавой в (’) 
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Wu — элементы матрицы Якоби (4), формулы (4) и (5) определяют эле­
менты вектора V как прямую сумму векторов: V = (VI; V2), где волна 
обозначает транспонирование, а элементы векторов V, и V2 определены 
формулами (4) и (5) соответственно. Элементы матриц С и Ж+ размера 
(т—1) X (m—1) и (т—1)Х(яг—2), определенных формулами (5) и (6) 
соответственно, образуют гессиан G функции F,

(9)

Пусть уже известно р-е приближение к решению, тогда поправки к не­
известным определятся в виде

(10)
где Va:=(Vln6, VA.) — вектор того же размера, что и V. Следующее при­
ближение находим по формулам

max{Q) хг(Р)—VXiP>}.

(11)
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Процесс продолжаем до выполнения неравенства

I v In Ъ™ (13)
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где е — заданная точность решения.
После нахождения решения искомую начальную концентрацию реакти­

ва находим по формуле (1,2), а экстремальное выпадение осадка по фор­
муле (1,3).

Из химических соображений очевидно, что в случае одного осадка ре­
шение единственно; в точке решения %г=0.

Иа подмножестве языка АЛТОЛ-60 была составлена программа и от­
транслирована на ЭВМ М-222 с транслятором Сигнал-2. Алгоритм опро­
бован на ряде задач и показал хорошие результаты. Чистое время реше­
ния всех примеров — несколько секунд. Несколько лучшую сходимость 
показал метод поиска, описанный в (8).
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