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Останнім часом в наукових дослідженнях хім іки активно викорис
товують пакети ком п’ютерних програм при проведенні розрахунків та 
статистичній обробці одержаних результатів хімічного аналізу [1-4; 6
10; 12].

К ом п’ю тери в навчальних закладах та в домаш ніх умовах налаго
джені, в основному, на операційну систему М 8 ^ і п г ї о т  з пакетом про
грам Міего8ой О йісе. Табличний процесор Ехсеї входить до цього паке
ту програм і може бути використаний для обчислення результатів хім іч
ного аналізу. Крім того, ця програма має великі обчислювальні мож ли
вості, зручна та проста в користуванні, має російський інтерфейс.

Одним із розповсю джених інструментальних методів хімічного 
аналізу є спектрофотометричний аналіз. Його вивчають в лабораторних 
практикумах дисциплін «А налітична хімія», «Інструментальні методи 
аналізу», «Ф ізико-хімічні методи аналізу» та використовують в науко
вих дослідженнях.

Ц ей метод дозволяє визначати склад розчину, який містить багато 
компонентів. В основі цього визначення лежить закон Бугера-Ламберта- 
Бера та властивість адитивності оптичної густини:

А с у м  = А 1 +  А 2 +  . . .  + А п

або
А с у м  1(^1С 1 + ^2С2 + • • • + ^п Сп Х

де А с у м  -  оптична густина суміші;
А 1, є1, С 1 -  відповідно оптична густина, молярний коефіцієнт світло- 

поглинання і концентрація першого компонента суміші;
А 2, є2, С2 -  відповідно ті ж  величини для другого компонента суміші і 

т. д.;
1 -  товщ ина шару розчину, см.

Аналіз багатокомпонентних суміш ей базується на вимірюванні їх 
світлопоглинання при вибраних довжинах хвиль і розв’язуванні системи 
лінійних рівнянь Ф ірордта відносно концентрацій компонентів.

Аналіз багатокомпонентних сумішей за методом Ф ірордта передба
чає виконання наступних операцій:

1) вибір робочих довжин хвиль;
2) визначення коефіцієнтів поглинання компонентів при вибраних 

довжинах хвиль за допомогою серій стандартних розчинів компонентів;
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3) перевірку закону адитивності оптичних густин компонентів при 
вибраних довжинах хвиль;

4) вимірювання оптичних густин аналізованої суміші при вибраних 
довжинах хвиль;

5) розв’язування системи лінійних рівнянь Ф ірордта відносно кон
центрацій компонентів;

6) статистична обробка одержаних результатів аналізу [3, 9].
На всіх етапах дослідження, крім четвертого, можливе застосування 

М 8 Ехсеї, що веде до спрощ ення та пришвидш ення розрахунків та по
будови графіків. Якщо компонентів у  хім ічній системі більше двох, то 
розв’язування системи лінійних алгебраїчних рівнянь (СЛАР) усклад
нюється та потребує багато часу, тому розглянемо застосування М 8 Ех- 
сеї саме на цьому етапі дослідження.

Відомо, що умовами існування розв’язку системи лінійних рівнянь є 
наступні: кількість рівнянь повинна бути не меншою за кількості неві
домих; система має один розв’язок, якщо визначник системи не дорів
ню є нулю.

Розв ’язування СЛАР
Існує багато способів розв’язання систем лінійних рівнянь, які поді

ляють на три групи:1) точні методи, за допомогою яких знаходимо за 
певним алгоритмом точні значення коренів системи (метод Крамера, 
метод Ж ордана -  Гауса, метод Гауса, метод оберненої матриці та інші);
2) ітераційні методи, за допомогою яких знаходимо корені системи з 
заданою точністю шляхом збіжних нескінченних процесів (метод прос
тої ітерації, метод Гауса -  Зейделя, метод верхньої та нижньої релакса
ції); 3) метод пошуку розв ’язку [6; 9; 12].

Розв ’язування СЛАР точними методами 
Метод Крамера

Н ехай задана система п лінійних рівнянь з п невідомими
... + 

... +
(1)

а ,х ,  + а  2х2 + ... + а х = Ъч п і 1 п 2 2  пп п п

тоді їй  відповідає матриця:
\

(2)

а,, х, + а 12 х2 +

а  х2 +

а п

а 21  а 22 а2 п

а а апп
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Якщо детермінант гїеі А  = Д Ф 0, ця система має єдиний розв’язок.
Замінимо у  визначнику основної матриці Д і-ий стовпець стовпцем 

вільних членів, тоді одержимо п інш их визначників для знаходження п 
невідомих Д1, Д2, . ,  Д „. За формулами Крамера знаходимо невідомі:

А1 А 2 Ах1 = —- ; х, = —- ;  ...; х = —- .  (3)
1 а ’  2 а ’  ’ „ а  ^  'А А А

Таким чином, з формули (1) видно, що якщо визначник системи не 
дорівнює нулю (Д ф 0), то система має лиш е один розв’язок.

М етод Крамера в Ехсеї легко реалізується за допомогою математи
чної функції «МОПРЕД», яка знаходить визначник матриці.
Метод оберненої матриці

1. Записуємо систему в матричній формі:
А х = Ь,

де А -  матриця коефіцієнтів; х -  вектор невідомих; Ь -  вектор вільних 
членів.

2. Обидві частини матричного рівняння множаться на матрицю, 
обернену до А:

А -1А х = А -1Ь.
За визначенням, добуток матриці на обернену до неї дає одиничну 

матрицю, а добуток одиничної матриці на будь-який вектор дорівнює 
цьому ж  вектору, тому попереднє рівняння перетворюється до наступ
ного вигляду:

х = А -1Ь.
Це і є розв’язок системи рівнянь.
Метод оберненої матриці в Ехсеї. Д ля здійснення цього методу в 

Ехсеї застосовують математичні функції: МОПРЕД (масив вихідної ма
триці А); МОБР (масив вихідної матриці А) -  знаходить обернену мат
рицю А -1; МУМНОЖ (масив матриці А -1; масив вектору Ь) -  знаходить 
добуток матриць. Функції подані з указаниям їх синтаксису в Ехсеї.

Алгоритм методу оберненої матриці в Ехсеї нескладний, тому ми 
його не наводимо.

Розв ’язання СЛАР методом пошуку розв ’язку
Розв’язання СЛАР можна здійснити як задачу оптимізації. Задачі 

оптимізації передбачають пош ук значень аргументів, які доставляють 
функцію, яку називають цільовою. Ця функція дорівнює мінімальному, 
або максимальному значенню, або певному значенню та на неї можуть 
накладатися якісь додаткові обмеження.

Задачі оптимізації в Ехсеї вирішуються за допомогою інструменту 
(надбудови), який називається Поиск решения, і доступний через меню 
Сервис/Поиск решения. Ц ей інструмент використовує алгоритми симп
лексного методу та методу «ЬгапсЬ-апгї-Ьоипгї» для розв’язування ліній-
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них та цілочисельних задач з обмеженнями. Ці методи розроблені Д ж о
ном Уотсоном и  Деном Філстра. Завдання розв’язання СЛАР можна зве
сти до оптимізаційної задачі. Для цього одне з рівнянь (наприклад, пер
ше) треба взяти в якості цільової функції, а інші п — 1 розглядати в якос
ті обмежень. Запишемо систему (1) у  наступному вигляді:

Га 11 х1 + а 12х2 + ... + а1пхп -  Ъ1 = 0 

а 21х1 + а 22х2 + ... + а2пхп -  Ъ2 = 0

а ,х ,  + а  2х2 +... + а х - Ъ = 0п1 1 п 2 2 пп п п
Тоді завдання оптимізації для Поиска решения наступні: знайти значен
ня X  = (х,, х2, .. . ,  хп), які доставляють нуль-функції в першому рівнянні 
системи (4), при п -  1 обмеженнях, які представлені п — 1 інш ими рів
няннями.

Для розв’язку цього завдання (нехай п = 3) в комірки, наприклад, 
С7:С9 вносимо ліві частини рівнянь (4) з посиланням на комірки, в яких 
будуть отримані розв’язки В7:В9, відповідно, х ,, х2, х3. У  вікні «Поиск 
решения» в рядку «установить целевую ячейку» вказуємо адресу цільо
вої функції -  1-го рівняння; в рядку «значению» ставимо 0; в рядку «из
меняя ячейки» вказуємо адресу розв’язків В7:В9. У  підвікно «ограниче
ния» вносимо обмеження, які задані формулами в комірках С8 та С9, та 
натискаємо кнопку «выполнить» і одержуємо результат (рис. 1)._____

Поиск решения

Установить целевую ячейку: $С$7| [^ьі

Равной: О  максимальному значению ©  значению: О

С) минимальному значению

Изменяя ячейки:

$В$7:$В$9

Ограничения:

$С$8 = 0
$С$9 = 0

Предположить

Добавить

Изменить

Удалить

Выполнить

Закрыть

Параметры

Восстановить

Справка

Рис. 1

Наведемо приклад аналізу багатокомпонентної суміші [4].
В результаті проведення спектрофотометричного аналізу суміші 

одержали такі дані:
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Довжина
хвилі,

X і

Молярний коефіцієнт поглинання компоненту, 
єі (л*моль-1*см-1)

Оптична 
густина 

суміші А 
при X іп-ксилол м-ксилол о- ксилол етилбензол

12,5 1,502 0,0514 0 0,0408 0,1013
13,0 0,0261 1,1516 0 0,0820 0,09943
13,4 0,0342 0,0355 2,532 0,2933 0,2194
14,3 0,0340 0,0684 0 0,3470 0,03396
Товщ ина шару поглинання дорівнює 1 см і на відповідних довжинах 

хвиль відсутнє поглинання розчинника.
Для визначення концентрацій 4-х компонентів складаємо та 

розв’язуємо наступну СЛАР з застосуванням Ехсеї:
Г 1,502х  + 0,0514 х2 +

0,0261х1 + 1,1516 х2 +

0 х3 + 0,0408х4 =

0 х3 + 0,0820х4 =

0,0342х1 + 0,0355х2 + 2,532х3 + 0,2933х4 =

0,0340х  + 0,0684х2 + 0 х3 + 0,3470х4 =

0,1013

0,09943

0,2194

0,03396

Висновки
1. Табличний процесор Ехсеї має великі обчислю вальні можливос

ті, зручний та простий в користуванні, має російський інтерфейс.
2. П ри проведенні спектрофотометричного аналізу багатокомпо

нентних хімічних систем виникає необхідність розв’язання СЛАР, що 
можна здійснити за допомогою Ехсеї.

3. Розглянуті розв’язання СЛАР в Ехсеї точними методами (метод 
Крамера та метод оберненої матриці) та методом пошуку розв’язку.

4. Наведений приклад спектрофотометричного аналізу хімічної си
стеми з чотирьох компонентів.

5. Представлені розв’язування СЛАР в Ехсеї можуть бути корис
ними для хіміків-аналітиків, викладачів вищ их навчальних закладів та 
вчителів шкіл з поглибленим вивченням хімії, студентів.
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