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Анотація: На основі загального алгоритму розрахунків стехіометричних 

коефіцієнтів для хімічних реакцій з використанням векторного підходу 

розроблено детальний алгоритм розрахунків у вигляді математичних та 

логічних рівнянь, який дозволяє значно зменшити кількість розрахунків у 

порівнянні з теоретично виведеними математичними конструкціями і тому 

дозволяє значно пришвидшити розрахунки. Практична перевірка 

запропонованого алгоритму балансування на практиці показала, що він може 

бути використаний для створення програми розрахунків на будь якій мові 

програмування. 

Ключові слова: хімічні реакції, рівняння, балансування, стехіометричні 

коефіцієнти, вектори, алгоритм розрахунків. 
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Використання векторного підходу для аналізу хімічних процесів дозволяє 

значно спростити не тільки розуміння загальних принципів (закон збереження 

маси, маршрути хімічних реакцій), але й дозволяє створити нові підходи для 

рішення дуже розповсюджених хімічних задач (балансування хімічних реакцій, 

генерація реакційних систем) [1-5]. 

Методи матричної алгебри дають можливість використання стандартних 

математичних методів та програмних бібліотек для них, але як показує 

практика їх використання, такі теоретично-орієнтовані розрахунки на основі 

чистих математичних методів без врахування особливостей реальних об'єктів та 

умов використання математичних методів при створені реальних алгоритмів 

для реальних мов програмування призводять до надлишкових витрат часу та 

ресурсів і тому перешкоджають використання таких методів спеціалістами в 

інших галузях науки [6-9]. 

Це є справедливим і для задачі балансування хімічних рівнянь. При 

відносній простоті та прозорості математичного рішення, воно призводить до 

великої кількості непотрібних або повторюваних розрахунків при використанні 

на практиці [10-12]. 

Але практичне вирішення поставленої задачі показало, що саме 

використання векторного підходу дозволяє створити простий та ефективний 

алгоритм придатний для реалізації розрахунків для всіх мов програмування. 

Так, хімічна формула сполуки є загально-прийнятним та зручним 

способом відображення складу, в якій відображено кількості атомів-елементів 

для кожної із сполук. Тому основною одиницею вихідних та кінцевих даних є 

вектора-сполуки, та стехіометричні коефіцієнти хімічного рівняння 

2221 ...... ABCnBCnBAn mj   (1) 

При цьому, необхідно враховувати, що відсутність елементу у формулі 

означає її кількість рівну 0, а відсутність підстрочного індексу - кількість рівну 

1. Крім того, назва елементу є по суті визначенням порядкового номеру у 

векторі цієї кількості і в деяких сполуках може зустрічатися декілька раз або 

мати різне місце у формулі (CH3COOH, H2O, NaOH). Тому для проведення 
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розрахунків необхідно попереднє приведення хімічних формул до єдиного 

вигляду. 

mnmimjnjij aaamaaaj CBACBAСBA
11

......0121          (2) 

Тоді кожна із сполук може бути визначена як вектор кількостей атомів у 

сполуці 

     mnmimmjnjijj

n aaaСaaaССNC ,,,...,,,...0,1,2: 111       (3) 

В хімічній системі, яка складається з декілька хімічних рівнянь, розмір 

вектору визначається кількістю елементів у всій хімічній системі, а не у окремо 

взятій хімічній реакції, а вектор всіх можливих сполук, які входять в хімічну 

систему можуть бути представлені у вигляді матриці розміром m n. 
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Ця матриця дозволяє розрахувати кількість кожного з i-елементів у 

хімічному рівнянні, якщо відома кількість сполуки в ньому, яка в свою чергу 

визначається стехіометричним коефіцієнтом перед сполукою. Слід зазначити, 

що його величина завжди є позитивним цілим числом (на відміну від 

традиційного матричного методу), оскільки частина сполуки або від'ємна 

сполука не існують фізично. Таким чином, кількість сполук, що беруть участь у 

хімічній реакції може бути визначена вектором стехіометричних кількостей 

сполук 

 mj

m NNN   ,,: 1  (5) 

З точки зору векторного підходу, права та ліва частини рівняння є 

різними векторами, які мають однакову кінцеву точку, або їх різниця буде 

нульовим вектором. Визначення цього факту забезпечується використанням 

вектору напрямку трансформації (участі), значення елементів якого приймають 

всього три значення: -1 для сполук справа від знаку рівняння, +1 - зліва від 

знаку рівняння, та 0 якщо сполука не приймає участі в реакції 
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   1,0,1,,,: 1  ttttTZT mj

m   (6) 

Вектор коефіцієнтів реакції враховує напрямок реакції, тому має як 

позитивні так і негативні значення 

 mj

m kkkNTKZK  ,,: 1  (7) 

Цей вектор за фізичною сутністю відповідає різниці кількостей елементів 

у правій та лівій частинах хімічного рівняння і дозволяє визначити координату 

кінця вектору сполук з їх кількостями  
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Повністю збалансоване рівняння буде мати нульові значення відхилень 

для всіх елементів, а нульове значення відхилення по одному елементу буде 

відповідати балансу тільки по цьому елементу. 

Суттю векторного методу балансування хімічних реакцій є вибір 

збалансованих реакцій з загального набору можливих реакцій, тому на практиці 

це може бути реалізовано у вигляді вектору (переліку) реакцій із змінними  

розмірами, а для розрахунків більш практичним є його використання у вигляді 

двовимірного масиву (матриці) розміром wm
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Для початку розрахунків, кількість можливих реакцій повинно бути не 

менше кількості сполук, які беруть участь у реакції, а с точки зору лінійної 

алгебри вони повинні бути лінійно незалежними. Цим умовам відповідають 

значення коефіцієнтів, які представляють собою діагональну матрицю із 

значеннями діагональних елементів із значеннями вектору напряму 

трансформації T 
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Всі подальші обчислення повторюються для кожного з i-елементу у 

вигляді циклу розрахунків від 1 до n-елементу. Слід зауважити, що такі 

розрахунки не проводяться для всіх елементів одночасно, а тільки для 

поточного елементу, що зменшує кількість розрахунків. 

1. Для виявлення збалансованих реакцій по поточному елементу вектор 

відхилень для кожної з реакцій по i-елементу. Розмір вектору співпадає з 

кількістю реакцій у реакційній системі 

  





mj

j

jixjxwx

w akddddEZE
1

1 ,,,:     (11) 

2. Оскільки передбачається, що тільки частина рівнянь є збалансованими, 

список реакцій доповнюється новими рівняннями, які розраховуються як 

лінійна комбінація вже існуючих рівнянь. Теоретично кількість таких 

комбінацій може бути дуже великою для складних систем (кількість комбінацій 

двох величин). Але з векторного підходу випливає, що нове рівняння буде 

лінійно незалежним та збалансованим лише у випадку, якщо будуть відхилення 

від балансу у обох рівнянь, причому їх знаки будуть протилежними, тому 

перевірка на цю умову значно скорочує кількість необхідних обчислень. 

Умовою можливості отримання нового рівняння є від'ємне та ненульове 

значення добутків відхилень. 

  xydddkdkkKKFKZKKKF yxxiyjyjxjzjyxz

m

zyx  0:,,,,:  (11) 

3. З формули (11) випливає, що абсолютні значення нових коефіцієнтів 

можуть тільки зростати, що може приводити до появи рішень, які будуть 

лінійно залежними один від одного та мати великі значення. Для цього 

необхідно провести приведення отриманих рівнянь до класичного вигляду: 

спочатку зменшити коефіцієнти до найменшого кратного, а потім вилучити всі 

реакції які мають рівні коефіцієнти. 
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З практичної точки зору, найбільш ефективним рішенням першої задачі є 

приведення коефіцієнтів до значень кратних мінімальному коефіцієнту (потім 

можна зробити їх цілими). 

],1[:
min

mj
k

k
k

zj

zj

zj   (12) 

4. Це дає можливість вилучити з розгляду однакові рівняння. Як загальне 

рішення можна використовувати для порівнювання весь масив попередніх 

рівнянь, але з точки зору ефективності використання алгоритму є доцільним 

порівняння розпочинати з останніх отриманих реакцій.  При наявності різниці 

хоча б для одного з коефіцієнтів у двох рівняннях означає унікальність 

рівняння. 

]1;1[:
1
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І тому таке рівняння додається до списку можливих лінійно незалежних 

рівнянь. 
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5. Оскільки частина із цих рівнянь ще на початку розрахунків були 

незбалансованими, вони видаляються із цього списку. Ознакою для видалення є 

ненульове відхилення балансу по i-елементу. Для скорочення обчислень, 

перевірку можна проводити тільки для рівнянь, які були в початковому вектору 

хімічних рівнянь (нові вже є збалансованими). 
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6. Сформований новий вектор хімічних рівнянь має тільки збалансовані 

по i-елементу рівняння і використовується як початковий для розрахунків для 
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наступного елементу (розрахунки з п.1. по п.5) 

0,:1`,  wniiiRR  (16) 

При відсутності збалансованих рівнянь у векторі хімічних рівнянь  вказує 

на відсутність рішень, тому подальші розрахунки припиняються. 

Таким чином, на основі запропонованого загального алгоритму 

розрахунків стехіометричних коефіцієнтів для хімічних реакцій розроблено 

детальний алгоритм розрахунків у вигляді математичних та логічних рівнянь,  

який дозволяє значно зменшити кількість розрахунків у порівнянні з 

теоретично виведеними математичними конструкціями і тому дозволяє значно 

пришвидшити розрахунки. Практична перевірка запропонованого алгоритму 

балансування на практиці показала, що він може бути використаний для 

створення програми розрахунків на будь якій мові програмування. 
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