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Основою сучасної хімії є відображення речовини навколо нас у вигляді 

відносно неподільних часток – атомів, комбінація яких призводить до 

утворення всього різноманіття навколишнього середовища. 

Відображенням цього підходу є мова хімії – формули, рівняння, схеми 

рівнянь, які по своїй суті є символьні моделі реальних фізичних об‘єктів. 

Система індексів, коефіцієнтів та символів взаємозв‘язку (символ рівняння, 

стрілочки) дозволяє надати інформацію щодо кількісних характеристик 

хімічних систем, за що є відповідальним такий розділ хімії як стехіометрія. 

Для більшості професійних хіміків і для всіх тих хто вивчає хімію як не 
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основну науку, стехіометрія та стехіометричні розрахунки виглядають, як  

набір правил оснований на суто математичних методах, який є повністю 

достатніми для проведення будь-яких розрахунків реакційних систем. 

Але навіть при першому досвіді дослідження хімічних взаємодій перед 

будь-яким хіміком виникає безліч запитань, на які сучасна стехіометрія не 

може дати відповіді. 

Так найбільш відома проблема сучасних стехіометричних розрахунків 

виникає ще при вивченні окиснювально-відновнювальних реакцій за участю 

декількох реагентів – множинність рішень для одного набору реагентів. При 

наявності лінійно-залежних рівнянь також виникають проблеми при обчисленні 

коефіцієнтів реакцій. І це тільки на етапі розрахунку коефіцієнтів, коли вже 

відомі вихідні реагенти та кінцеві продукти. 

В більшості реальних досліджень існують лише дані щодо загального 

переліку реагентів, а реакції між ними ще не встановлені. Таким чином 

потрібно не просто вирахувати коефіцієнти хімічних рівнянь, але й визначити 

такі рівняння. При невеликій кількості реагентів, це можливо зробити з 

урахуванням практичного досвіду, але більш складні системи вже потребують 

використання системного підходу. І саме такого підходу на цей час в 

стехіометрії не існує. 

Так, аналіз публікацій за цією темою вказує на те, що останні 

дослідження в цій сфері зосереджені на вивченні складних хімічних систем 

(Chemical Reaction Network) в першу чергу для прогнозування кінетики 

хімічних взаємодій у цих системах [1-2]. Причому в більшості такі дослідження 

мають в більшості своїй вузькоспеціалізовану спрямованість (біохімічні 

системи, системи напівпровідникових сполук, кристалохімічні системи). Хоча 

зустрічаються і інші напрямки публікацій – використання стехіометричних 

розрахунків у викладанні [3-5] різні методи вдосконалення математичних 

підходів до пошуку стехіометричних коефіцієнтів [6]. 

Для кращого розуміння можливостей розвитку стехіометричних методів 

аналізу та стехіометричних розрахунків було зібрано воєдино основні 
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положення стехіометрії які використовуються зараз. 

Так основою стехіометрії є наявність у природі фізичної неділимої частки 

– атому, який у хімії відображається як елемент. Сукупність таких елементів є 

основою хімічних рівнянь і відображається у вигляді формул. 

Таким чином, формула речовини є символьним відображенням кількості 

найбільш елементарних часток у деякій їх постійній сукупності – речовині. 

Звідси випливає, що хімічна формула може бути однакова для різних речовин, 

якщо їх кількість однакова, але взаємне розташування відрізняється. 

Розділення комбінацій атомів на менші частини, або навпаки їх 

укрупнення не призводять до зміни загальної кількості атомів (елементів), але 

змінюють склад усталених комбінацій – речовин - реагентів.  

Таким чином, якщо існують комбінації елементів які відрізняються 

реагентами, але не відрізняються кількістю елементів, то такі дві комбінації 

називаються реакцією. 

З цього випливає, що в реакції не можуть знаходитись однакові реагенти 

у лівій та правій частинах одночасно. Крім того, як і для формул реагентів, це 

означає, що в математичному плані ліва та права частина формули є 

рівноцінними – тобто визначення вихідних реагентів та кінцевих продуктів 

відображає інші – нестехіометричні фактори (наприклад кінетичні, 

термодинамічні). 

З цього також випливає, що може існувати не одна комбінація реагентів з 

однією і тією ж кількістю атомів. Тому реакцій з участю однієї речовини може 

бути декілька. Крім того, можливі такі випадки в яких частини реакції з 

однаковою кількістю реагентів будуть входити в декілька реакцій, або не 

будуть мати зовсім відповідних комбінацій інших реагентів. Таким чином 

комбінації реагентів можуть утворювати реакційну комбінацію, або утворювати 

просту комбінацію реагентів, яка не призводить до реакції. 

Комбінація всіх реакцій у суміші реагентів визначає всі можливі шляхи 

перетворень між реагентами, але в більшості випадків вони є надлишковими. 

Тому для розрахунків використовують тільки найбільш необхідні реакції, які 
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обирають із списку можливих за певними умовами. При існує найменша 

кількість рівнянь, які пов‘язують між собою всі реагенти. Перший випадок 

важливий для проведення кінетичних, другий для термодинамічних 

розрахунків. 

Таким чином підсумовуючи можна сформулювати можливі шляхи 

вдосконалення сучасної методики стехіометричних розрахунків. 

1. Представлення всіх сполук у вигляді комбінацій елементів. Спосіб 

відображення – цілочисельні багатовимірні вектори. 

2. Визначення реагентів як комбінацію елементів, реакційної суміші - як 

комбінації реагентів, реакції - як комбінації двох реакційних сумішей з 

відповідними умовами, реакційних систем – як комбінації реакцій. 

3. Використання для визначення можливих хімічних взаємодій методів 

комбінаторного аналізу, з обмеженнями, які випливають з особливостей 

хімічних процесів. 

4. Використання для кількісних розрахунків методів рішення 

цілочисельних лінійних рівнянь з умовами, які випливають з особливостей 

хімічних процесів. 

Запропоновані підходи було реалізовано на практиці для вирішення 

конкретних завдань. 

Так було запропоновано використання представлення хімічних сполук у 

векторному вигляді для вивчення хімії. Такий підхід дозволив відобразити як 

сутність хімічних реакцій, так і надати наочні пояснення множинності 

маршрутів хімічних реакцій. В якості прикладу на рис. 1 наведено векторне 

відображення взаємодій у системі кисень-карбон. 
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Рис.1 Можливі взаємодії в системі кисень-вуглець 

 

Значною перевагою цього методу є можливість візуального контролю 

рішення хімічного рівняння, оскільки головною умовою такого рішення є 

зведення векторів – реагентів та векторів продуктів до однієї точки. 
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Рис. 2. Можливі і неможливі взаємодії між реагентами 

 

Конструювання реакцій з векторів дозволяє також находити всі можливі 

реакції за участю обраних реагентів. Для цього достатньо, присутності вектору 

цього реагенту у загальній сумі векторів (реакції). 
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Рис. 3. Можливі шляхи утворення етену з вуглецю та водню 

 

За допомогою такого підходу було запропоновано новий графічний 

підхід до зрівнювання хімічних реакцій, який виявився досить дієвим на 

начальних стадіях вивчення хімії. 
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Рис. 4. Ілюстрація вирішення хімічного рівняння окиснення карбону 
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Для практичного використання цієї методики було створено набір 

векторів, який було використано для викладання хімії на підготовчих курсах до 

вступу до ВНЗ та на кружках з хімії для учнів 10-11 класів. 

 

Набір речовин Рівняння реакцій

 

Рис. 5. Набір для вивчення стехіометричних розрахунків на заняттях по 

хімії. 

 

Використання методів комбінаторного аналізу дозволило по іншому 

підійти до моделювання та аналізу систем хімічних рівнянь. 

Так було проведено оцінку та математично обґрунтовано найменшу та 

найбільшу кількість рівнянь для реакційних систем з заданою кількістю 

реагентів. Запропоновано алгоритм розрахунку комбінацій реагентів та відбору 

можливих хімічних реакцій. Як видно з таб.1. максимальна кількість рівнянь 

різко підвищується в залежності від загальної кількості реагентів, але при 

виборі тільки послідовних реакцій, кількість рівнянь зменшується в 10-100 

разів. А при відборі тільки базових реакцій, кількість взаємодій стає 
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пропорційним кількості реагентів. 

 

Таблиця 1. Залежність кількості можливих хімічних реакцій від кількості 

реагентів у реакційній суміші та максимальної кількості реагентів у реакції 

Реагентів Систем  

3-

реагенти 

Реакцій 

можливих 

Тільки 

послідовні 

Систем 

2-

реагенти 

Реакцій 

можливих 

Тільки 

послідовні 

3 7 6 1 6 6 1 

4 14 25 5 10 21 4 

5 25 85 15 15 55 9 

6 41 250 46 21 120 16 

7 63 651 131 28 231 25 

8 92 1526 321 36 406 36 

9 129 3270 685 45 666 49 

10 175 6495 1310 55 1035 64 

11 231 12100 2301 66 1540 81 

12 298 21351 3781 78 2211 100 

13 377 35971 5877 91 3081 121 

14 469 58240 8790 105 4186 144 

 

В якості прикладу на рис 6. наведено основні реакції між оксидами 

нітрогену та киснем, отримані таким чином. 
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Рис. 5. Взаємодії у системі оксиди - кисень 

 

Використання замість методів лінійної алгебри методів аналізу 

цілочисельних решіток дозволило по новому підійти до проблеми обчислення 

коефіцієнтів хімічних рівнянь. Встановити, що для деяких випадків існує 

безкінечний набір коефіцієнтів, які не повторюються. Отримати такі набори 

стехіометричних коефіцієнтів існуючими методами є дуже складно. 

 

3O2 + 2N2 → 2NO2 + 2NO 1O2 + 6NO → 4NO2 + 1NO

 

Рис. 3.4 Графічне вирішення хімічних рівнянь. Червоним позначено 

рішення системи з мінімальними значеннями коефіцієнтів. Помаранчевими – 

інші можливі рішення. 

Таким чином, проведені наукові дослідження показали, що використання 

нових підходів до стехіометрії є дуже необхідним, а їх вдосконалення дає новий 

потужний інструмент для хімії, який є особливо важливим для систем з 

великою кількістю реагентів (або інших складових частин) таких як біохімічні 

системи, органічний синтез, фармакологічна хімія, хімія навколишнього 

середовища. 
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