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平 衡 体系 ;∋ 值 计 算

郑 向 敏

应用化学系

摘 要

来文根据弱酸 /碱 1平衡体系中质子条件式和弱酸 / 碱 1的分布系数
,

考虑溶剂水本身质子

自递过程产生的影响
,

导出一个精确计算弱酸 /碱 1平衡体系;∋ 值的通用公式
4

应用 <∃ = 编程

技术
,

利用计算机对此通用公式进行数值解
,

可供精确计算各种二不同弱酸 / 碱 1平衡 沐系的 ; ∋

值
4

关键词 弱敌
,

弱碱
,

平衡休系
,

; ∋ 值
,

问题分析图 / <∃ = 1
,

编程技术

前 言

弱酸 /碱 1 平衡体系是分析化学中经常碰到的一个复杂体系
4

溶剂水本身产生的质子 自

汽反应
,

使得在精确计算弱酸 /碱 1 平衡体系的 ;∋ 值时
,

遇到必须处理高次方程 的问题而

造成计算的复杂性
4

因此
,

不少人 >3, ? ,
在处理平衡体系<∋ 值时

,

采用在允许误差范围 内
,

根

据弱酸 /碱 1 的浓度及其离解常数的大小情况而忽略水的自传质过程
,

进行近似计算
。

这种

方法虽然具有计算简便等优点
,

但却有一定的精度限制
4

姜卫民等人阁
,

根据弱酸离解平衡

式和体系电荷平衡条件式 以及体系 中各型体的分布系数
,

导出一个 <∋ 值的精确计算统一公

式
≅

刀

〔∋
‘

卜

奋
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客
“

蕙
/ 优了一 ‘, “

‘, , 一 。

/ 5 1

方程 / 5 1 虽然对各种酸碱平衡体系具有普遍性
,

但进行
一

计算时 由于要考虑体系中各型体的

分布系数占
‘, ,

则必造成处理过程的复杂化
,

对于多元弱酸 /碱 1 的平衡体系尤为如此
4

本文核据弱酸 /碱 1 平衡体系中质子条件式和弱酸 /碱 1 的分布系数
,

导出一个适用 于

手工计算或计算机进行数值计算弱酸 /碱 1 平衡体系; ∋值的通用精确公式
4

并采用 <∃ = 编

程技术
,

利用计算机进行数值解
4

来文 5 7 8 8年 Α 月 5Β 日收到
4
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则上式可写成
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方程 / Β 1 即为精确计算弱酸 /碱 1 平衡体系氢离子 /或氢氧根离子 1 浓度的通用公式
,

它

对任何弱酸 /碱 1 平衡体系具有普遍性
。

对于一元弱酸
, Σ Π 5 ,

Ι Π Ι
。 ,

由方程 / Β 1 可导出
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方程 ( − . 形式简单
,

在所有浓度范围内方程的收敛速度很快
,

便于利用手工或计算机进行

计算
。

三
、

应用/0 1 编程技术编程

利用计算机进行高次方程数值解的方法已为众人所熟悉
∀

木文利用 目前最新的一种软件

设计表现法
「‘,

—
问题分析图 ( 2 3 ∃ 4 �5 6 7 8 7 �9: ; : < ; 7 = 3 7 6 ,

简称2 0 1 . 进行程序设 计
,

编

制了一个适用于不 同浓度 (  > 一  >
“ ? 6 ∃ �≅ 均 范围内各种弱酸 ( 碱 . 平衡体系/% 值 计 算 的

/人1 ( 图  .
∀

在/0 1 系统支持下
,

利用 ΑΒ Χ
一

/ Δ≅ Ε Φ 微型机对方程 ( − . 进行数值解
∀

/ 0 1

是一种二维树型结构的软件设计表现法
,

是一种可视的逻辑树图
。

借助/ 0 1 进行结构化程序

设计
,

能简洁地表现程序逻辑
,

大大提高程序设计
、

制造
、

检查和编辑效率
,

并使 程 序 易

读
、

易记
∀

/0 1 的另一优点是在/0 1 系统支持下
,

只要向计算机键入/ 0 1 ,

计算机就可 自动

编制出相应 的程序并运算该程序
,

从而可减少非计算机专业人员在程序编辑中所遇到的许多

麻烦
。

根据通用公式 ( − . 的方程形式
,

可 以方便地采用逐次代换法进行数值解
∀

方程 ( − . 的函数形式为

夕∋ 厂( , . ,

若给出一个适当的估计值犷
,

作为第一个 夕值代入方程 ( − . 的厂(9 . 中
,

则可求出第二个 9

值

夕∋ Γ( , 签 . ,

如果所得 出的 夕值与犷不满足所指定的允许误差
Η ,

使得

夕一 夕签

万务
Ι .=毛

则将 9 值作为下一个估计值扩而重复上述计算
,

直到满足式 ( Ι . 的收敛标准时所给出的 9
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利用上述方法对一些常见的典型肠酸 / 碱 1 平衡体系的<∋值进行计算
,

结果列于表 5
4

由表 5结果可见
,

以通用公式 / Β 1 为数学模型
,

应用< ∃ = 编程技术所编制的<∃ = ,

对 第 一

离解常数Ι
,

在 6
4

5一 5 6 一 ‘”,

弱酸 /碱 1 浓度在 56 一 5 6
’ “ α ”5ς 5 范围内的各种弱酸 /碱 1 平 衡

体系<∋ 值的计算
,

均可达到2
4

66 5 <∋ 的计算精度
4

利用方程 / Β 1
,

采用 人工计算也可达到

此精度
4
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