Informacje o autorze


Nazywam się Piotr Kosztołowicz, jestem nauczycielem chemii i informatyki w Technikum Chemicznym w Kielcach. Na co dzień interesuję się matematyką, a w szczególności jej zastosowaniami w chemii. 
Nie jestem znawcą komputerów, ale programowanie uważam za zajęcie niezwykle kształcące i rozwijające intelekt, dlatego postanowiłem napisać własną wersję programu do automatycznego uzgadniania współczynników w równaniach reakcji chemicznych. 

Program jest całkowicie bezpłatny, można go kopiować i rozpowszechniać do woli. 

W razie odczuwania takiej potrzeby, uwagi o programie nadsyłać można (a nawet należy) na adres: KosztolowiczP@Wp.Pl
Proszę o wyrozumiałość, gdyż w sprawach programowania komputerów jestem w zasadzie samoukiem. 

Życzę przyjemnych wrażeń i sukcesów w trakcie stosowania programu. 


Opis programu REAKCJA 


Program REAKCJA został napisany w języku makrodefinicji arkusza kalkulacyjnego Excel w wersji 5.0 i nowszych i do użytkowania wymaga tego właśnie programu. Jest to specjalnie dostosowana do potrzeb arkusza wersja języka Visual Basic. 

Do wykonywania obliczeń wykorzystano metody algebry liniowej, w szczególności metodę eliminacji Gaussa – Jordana. 

Program REAKCJA może być wykorzystany do uzgodnienia równania reakcji chemicznej na podstawie wzorów reagentów zaproponowanych przez użytkownika. 

Jeżeli liczba reagentów będzie przewyższać potrzeby jednego równania program znajdzie maksymalną liczbę niezależnych równań reakcji, które hipotetycznie mogą zachodzić pomiędzy tymi reagentami. 

Wynikiem działania programu w obu przypadkach są przykładowe równania reakcji, które są równaniami niezależnymi w sensie algebraicznym oraz dwie macierze A i N.

Macierz A zbudowana jest tak, że każdej kolumnie odpowiada jeden wzór reagenta, a każdemu wierszowi symbol pierwiastka. Na przecięciu wiersza i kolumny znajduje się liczba moli pierwiastka, które wchodzą w skład jednego mola odpowiedniego reagenta. 

Macierz N, to macierz wynikowa. Każdemu wierszowi odpowiada wzór reagenta, a każdej kolumnie jedna reakcja niezależna. Na przecięciu wiersza i kolumny znajduje się wartość proporcjonalna do odpowiedniego współczynnika stechiometrycznego. 

Współczynniki o różnych znakach stoją po dwóch stronach równania reakcji. Metoda nie rozstrzyga jednak jednoznacznie co jest substratem, a co produktem, gdyż należy to do termodynamiki a nie algebry.

Po wykonaniu obliczeń ukażą się także informacje o rzędach obu macierzy.

 Reagentami mogą być obojętne cząsteczki chemiczne lub jony. 
Program toleruje też nawiasy, ale bez zagłębień. 
Sygnalizowane są częściej spotykane błędy składni popełniane przy pisaniu wzorów związków chemicznych.

Maksymalna liczba reagentów to 254. Przy bardzo dużej liczbie reagentów mogą pojawić się jednak trudne do przewidzenia błędy wynikające z zaokrągleń, gdyż program doprowadza wszystkie współczynniki do wartości całkowitych.

Wpisywanie danych wejściowych


Wzory reagentów należy wpisywać wprost z klawiatury do kolumny A poczynając od komórki A1, w ich najbardziej naturalnej postaci, np.: CaCO3, Ba(OH)2, K4Fe(CN)6.
W przypadku jonów, ze względu na konieczność zachowania jednoznaczności składni należy zachować kolejność znaków przedstawioną w poniższych przykładach:

· anion siarczanowy(VI) zapiszemy jako SO4-2 (nigdy SO42-), 

· anion fosforanowy(V) jako PO4-3 (ale nie PO43-), 

· produkt I stopnia dysocjacji Al(OH)3 jako Al(OH)2+ lub Al(OH)2+1 itp. 


Jeżeli jakaś grupa atomów nie ulega zmianie w trakcie reakcji np. grupa SO4 w reakcji zobojętniania kwasem siarkowym (VI), można ją zastąpić jakimś innym, prostszym symbolem, musi nim jednak być jedna duża litera lub ciąg znaków złożony z jednej dużej i jednej małej litery np.: X, Yx, Mm itp. Są to zasady stosowane przy tworzeniu symboli pierwiastków chemicznych i przez program rozróżnialne. Inne kombinacje znaków doprowadzą do niejednoznaczności i błędów.

Należy unikać wpisywania tego samego wzoru wielokrotnie. Program nie może samodzielnie tego sprawdzać, gdyż uniemożliwiłoby to uzgadnianie równań reakcji z izomerami. 

Uruchamianie programu

Obliczenia można uruchomić przyciskając kombinację klawiszy Ctrl + r lub uaktywniając przycisk „Rozpocznij obliczenia”. 

Kasowanie danych w arkuszu

Kombinacja klawiszy Ctrl + k kasuje bieżący arkusz przywracając w kolumnie A wpisane ostatnio wzory reagentów. 
Ten sam efekt uzyskamy uaktywniając przycisk „Kasuj ostatnie obliczenia”. Pozwala to na łatwe modyfikowanie składu mieszaniny reakcyjnej bez potrzeby ich ponownego wpisywania. 

Kombinacja klawiszy Ctrl + w kasuje bieżące dane definitywnie pozostawiając czysty arkusz. Ten sam efekt uzyskamy przyciskając myszką przycisk „Kasuj wszystko”.
Makrodefinicje wykonujące wymienione trzy operacje maja takie same nazwy jak przyciski.

Interpretacja wyników

Uzyskane równania reakcji nie zawsze mają sens fizyczny. Program uzgodni każde, nawet najbardziej absurdalne równanie. 
Wynikowe równania należy traktować jako pewne niezależne liniowo wektory, tworzące układ bazowy, pozwalający odtworzyć wszystkie hipotetycznie możliwe, uzgodnione równania chemiczne, które mogą być zapisane z zastosowaniem zaproponowanych wzorów reagentów. 

Duże znaczenie teoretyczne maja rzędy macierzy A i N.



Przykład 

Znaleźć i uzgodnić równania reakcji niezależnych, które mogą zachodzić pomiędzy CH4, O2, CO, CO2 i H2O. 

Rozwiązanie

Dane wejściowe należy wpisać w dowolnej kolejności do kolumny A, zaczynając od komórki A1, np. 


	
	A

	1
	CH4

	2
	O2

	3
	CO2

	4
	CO

	5
	H2O



Wyróżnianie substratów i produktów na tym etapie jest niecelowe, a nawet niemożliwe.
Po uruchomieniu programu obraz sytuacji będzie przedstawiał się następująco:


	
	A
	B
	C
	D
	E
	F
	G

	1
	1
	0
	1
	1
	0
	C
	macierz A

	2
	4
	0
	0
	0
	2
	H
	Rank(A)=3

	3
	0
	2
	2
	1
	1
	O
	

	4
	CH4
	O2
	CO2
	CO
	H2O
	
	

	5
	
	
	
	
	
	
	

	6
	Parametr
	u1
	u2
	
	
	
	

	7
	CH4
	0
	1
	
	
	
	macierz N 

	8
	O2
	-1
	2
	
	
	
	Rank(N)=2

	9
	CO2
	2
	-1
	
	
	
	

	10
	CO
	-2
	0
	
	
	
	

	11
	H2O
	0
	-2
	
	
	
	

	12
	
	
	
	
	
	
	

	13
	R 1
	 O2 +  2CO =   2CO2
	
	
	
	

	14
	R 2
	 CO2 +  2H2O =  CH4 +  2O2
	
	
	


W układzie mogą więc zachodzić dwa równania niezależne, których przykłady znalazły się w wierszach 13 i 14. Wczytując reagenty w innej kolejności możemy uzyskać inne równania bazowe ale zawsze będą to dwa równania.
Oznacza to także, że nie można jednoznacznie uzgodnić współczynników w równaniu ogólnym:
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gdyż współczynniki (1, (2, ... , (5 są zależne od dwu parametrów liczbowych - u1 i u2, które są proporcjonalne do wartości liczbowych umieszczonych w kolumnach macierzy N. 
Możemy na tej podstawie ostatecznie zapisać
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Podstawiając różne liczby całkowite (i nie koniecznie całkowite) w miejsce u1 i u2 uzyskamy różne, przeważnie nie równoważne względem siebie równania złożone.


Jeszcze raz życzę miłych wrażeń
                                                                         autor:          
                                                                         Piotr Kosztołowicz


Przedstawiona niżej literatura dotyczy zastosowań metod algebraicznych w stechiometrii chemicznej.
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