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M. МЕЛОУН А. ЭББЕР

ИСПЫТАНИЕ СХОДИМОСТИ ИТЕРАЦИЙ ПРОГРАММЫ DHLET,
ОСНОВАННОЙ НА МИНИМИЗИРУЮЩЕЙ ПОДПРОГРАММЕ

LETAG

(Представил А. Аарна)

В работе всесторонне исследована сходимость вычислительной про-
граммы DHLET [ l_3] на примере расчета констант диссоциации из ряда
экспериментально определяемых смешанных констант диссоциации при
различной ионной силе.

Рассмотрим диссоциацию заряженной частицы HL 2 с зарядом г на
заряженную частицу L z~l с зарядом z—l ина ион водорода

HL2^H++L2- 1 .

Термодинамическая константа равновесия, выраженная через актив-
ности, не зависит от концентрации присутствующих в системе компонен-
тов и записывается в виде соотношения

„т 0h+[Lz_l ] Tl*-* /nа;
= '= —

Гттт 7l
—

. U)a anu [HL Z ] yhl z

где у молярный коэффициент активности, равный единице в беско-
нечно разбавленном растворе.

Экспериментально определяемой величиной является смешанная кон-
станта диссоциации

и ___

öh+ [L z-1 ]
Аа [HL Z ] ’

которая зависит от ионной силы и отличается от К т
а

на величину отно-
шения коэффициентов активности. При не очень больших отклонениях
поведения растворов от идеального (бесконечно разбавленного) раствора
коэффициент активности иона i с зарядом 2 можно оценить на основе
теории Дебая —Хюккеля, используя полуэмпирическое уравнение

1 Az < /0 ’5
gYt I+BRl °> 5

где I ионная сила; А и В известные коэффициенты {А = 0,5115
моль-°> 5л0 > 5К 1 > 5

, В =3,291 нм-'моль-^лo’s^ 0’5^’5 ); R радиус иона; С
коэффициент, который обычно неизвестен.

Если подставить выражение для коэффициента активности в уравне-
ние (1) и предположить, что Вяьг ~Яь*-и то после некоторых преобра-
зований получим

pKa=pKT-A^-ZoL i+Ci, (2>

где С —СHL- С l*-'.
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Рис. 1. В каждой итерации i функцию U
(сплошная линия) аппроксимируют квад-
рикой (прерывистая линия). Вид и положе-
ние квадрики зависят от того, через какие
точки поверхности U ее строят. Минимум
квадрики (точки М) определяет параметры
№ и Ь l , являющиеся результатом дан-
-12

ной итерации.

Рис 2. Расположение точек на поверхности
U, через которые проводится квадрика
(вид сверху). При т= 2 имеем 6 точек.

Если имеется п экспериментально измеренных значений рКа (экс), то
неизвестные параметры уравнения (2) р/<J , Rи С могут быть опреде-
лены из условия минимума функции

u= (экс) i ipKa (расч) г ) 2
, (3)

I=l

где (расч) означает рассчитанные по уравнению (2) значения р/Са ; Wi
статистический вес рКа (экс) г.

Для расчета неизвестных параметров уравнения (2) и написана
программа DHLET, которая основана на минимизирующей подпрограмме
LETAG. Программа работает итерациями, и на каждом итерационном
шаге в подпрограмме LETAG происходит улучшение значений парамет-
ров до достижения минимума функции U.

LETAG является усовершенствованным вариантом программы
LETAGROP VRID, разработанной Л. Г. Силленом более 20 лет назад
[ 4]. Математическая идея этого подхода состоит в том, что в каждой ите-
рации минимизируемую функцию U аппроксимируют квадрикой (поверх-
ностью второго порядка) и значения параметров в минимуме аппрокси-
мирующей квадрики являются результатом данной итерации. Особенно
наглядно можно представить сущность данного метода в случае двух
неизвестных параметров (рис. 1). Если же число неизвестных парамет-
ров т(Ь\,... ,Ьт ) больше двух, то квадрикой аппроксимируется гиперпо-
верхность в (т+l)-мерном пространстве. В случае трех переменных
уравнение квадрики имеет вид

LJ =<2q +2q] b j -j- 2a2b 2 + 2йз&з+ ] + a§b^2 + 3-
+ 2a-jb i&3 + 2ci%b\ Ьз -\-2cic ) b 2b 2n

и для однозначного описания квадрики и нахождения ее минимума не-
обходимо знать все 10 коэффициентов а*.

Для построения квадрики на поверхности функции U задают
0,5 (т+l) (т +2) точек (см. рис. 2). Число точек равно числу неизвест-
ных коэффициентов <+. Точки получают таким путем, что задают исход-
ный комплект параметров в виде вектора Ь г (центральная точка) и
вокруг этой точки находят еще ряд точек, изменяя исходные параметры
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Примеры
расчетапо

программеDHLET
в

эвристическомрежиме.Число
точекп
=

20,
SINST

=

0,01

Таблица
/

Номер итерации
Начальное
приближение

Начальный
шаг

варьирования
V
(

нач-)

Рассчитанные
значения

параметровsy

(конеч.)

1

0,0

0,0

0,0

2,0

3,0

2,0

2,349

5,145

1,484

0,614

0,2761

2

0,0

0,0

0,0

2,0

2,0

1,0

3,046

5,068

3,002

0,372

0,0446

3

**

—

1,0

1,0

0,2

—

5,031

3,670

0,329

0,0172

4

0,0

10,0

1,0

1,0

2,0

1,0

3,165

4,852

10,97

0,219

0,0592

5

10,0

3,0

1,0

2,0

1.0

0,5

6,412

5,090

2,492

0,394

0,0453

6

—

—

—

1,0

1,0

0,2

—

5,059

3,144

0,353

0,0285

7

5,0

8,0

0,3

1.0

1,0

0,2

0,219

4,900

7,655

0,244

0,0390

8

—

—

—

—

1,0

—

—

4,910

7,569

0,244

0,0384

9

5,0

6,0

0,2

0,5

1,0

0,1

0,106

4,941

6,380

0,261

0,0275

10

—

5,0

—

0,5

1.0

0,1

0,092

4,970

5,128

0,294

0,0207

11

5,0

7,0

1,0

2,0

2,0

1,0

1,839

4,953

6,013

0,269

0,0248

*

sv
-V2(p/C

e
(3Kc)
—Р^а
(Р
асч))
2
/

(

п
—т).

**

Прочерк
в

графе
начальныхзначений
параметров
означает,что
для
-шх

сохраняются
значения,
полученныев

предыдущей
итерации.

Прочерк
в

графе
шагов

варьирования
означает,что
в

данной
итерации
параметростаетсяпостоянным.

Примеры
расчетапо

программеDHLET
в

алгоритмическом
SIN
ST

=

0,0
1

(в
10-й
итерацииSINST
=

0,05)
режиме.

Таблица
2

Номер

Начальное приближение
Начальный

шаг варьирования
PSI

IT*

Рассчитанные
значения

параметрови

их
стандартныеотклонения

8
У

п

1

2

3

4

5

6

7

8

1

0,0

0,0

0,0

3,0

3,0

1,0

0,5

4

4,999
±0,005
4,5
13
±

0,
119

0,300±
0,003

0,00890

20

2

0,0

0,0

0,0

3,0

3,0

3,0

0,8

6

4,957
±

0,006
5,811
±0,140
0,271
±0,140

0,02160

20

3

10,0
10,0

1,0

2,0

2,0

0,3

0,5

6

4,935±0,62
7,385±
0,698
0,232
±

0,033

0,04180

20
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1

2

/

3

4

1

5

1

6

1

7

8

4

5,0

7,0

0,2

0,5

2,0

0,1

0,7

17

5,001
±0,006
4,449
±

0,
132

0,301
±0,004

0,00882

20

5

5,0

4,5

0,3

1,0

2,0

0,2

0,6

3

5,000
±0,002
4,500±0,054
0,300±
0,002

0,00898

20

6

10,0
2,0

1,0

2.0

2,0

0,5

0,6

12

5,001
±0,006
4,448
±0,1
27

0,301
±0,004

0,00882

20

7

4,0

6,0

0,5

0,5

1,0

0,1

0,7

6

4,993
±0,006
5,

120
±

0,33
1

0,249±
0,020

0,00682

10

8

4,0

6,0

0.5

0,5

1,0

0,1

0,7

11

4,998±0,006
4,590±0,205
0,292
±

0,00
1

0,00897

15

9

4,0

6,0

0,5

0,5

1,0

0,1

0,5

9

5,002±0,005
4,436±0,078
0,302
±

0,00
1

0,00269

30

10

4,0

6,0

0,5

1,0

2,0

0,1

0,7

13

5,007
±

0,028

4,245±0,604
0,305
±

0,02
1

0,04409

20

1

1

0,0

0,0

0,0

2,0

2,0

1,0

0,7

10

4,999
±0,003

4,507±0,070
0,299±
0,002

0,00888

20

12

8,0

8,0

1,0

2,0

2,0

1,0

0,4

4

4,961
±0,067
6,298**

0,253**

0,0289

20

13

8,0

8,0

1,0

0,5

2,0

0,1

0,6

11

5,001
±0,006
4,449
±0,1
27

0,301
±0,004

0,00819

20

*

Число
итераций
(здесь
и
в

табл.
3).

**

Стандартное
отклонение

рассчитатьневозможно.

.

Расчет
по
программеDHLET
в

алгоритмическомрежиме
при

различной
точности
исходных

Начальное
приближение;
4,0
6,0
0,5;
n

=

20;
PS
I

=

0,7

данных.

Таблица
Ь

Номер

SII

задано
VST

сгенерировано
Начальный

шаг варьирования
IT

Рассчитанные
значения

параметрови
их

стандартныеотклонения
5

</

1

0,001

0,00083

0,5

1,0

0,1

14

5,000
±

0,00
1

4,495
±

0,0
3

0,300±
0,000

0,00088

2

0,005

0,0041

0,5

1,0

0,1

16

5,001
±0,003
4,475±
0,064

0,300±0,002
0,0041

3

0,01

0,00828

0,5

2,0

0,2

С«-/

4,977*

5,988*

0,254*

0,0300

4

0,01

0,00828

0,5

2,0

0.1

13

5,001
±0,006
4,449
±0,1
26

0,301
±0,004

0,00882

5

0,05

0,0414

1,0

2,0

0,1

13

5,007
±

0,028

4,245±0,604
0,305
±0,021

0,0044

6

0,075

0,0621

0,5

2,0

0,1

13

5,0
10
±

0,04
1

4,1
17
±

0,872
0,308
±

0,03
1

0,0066

7

0,01

0,0828

0,5

2,0

0,1

15

5,014±
0,051

3,988±0,951
0,31
2

±0,034

0,0088.

8

0,2

0,166

0,5

1,0

0,1

4

4,962±0,083
5,744±

1,512
0,251
±0,009

0,180

9

0,2

0,166

0,5

*

Стандартное
отклонение

рассчитатьневозможно.2,0

0,1

27

5,0
15

±0,043
3,936±
0,250

0,306±
0,002

0,176
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На величину шага Abi (шаг тоже задают). Затем во всех точках рассчи-
тывают значения функции U:

1 Uc {Ь и Ь 2, Ь 3 ),
2 U+i {bi + Abi, b 2,b3 ),
3 U-i {bi—Abi, b 2 , Ь 3),

4 U2з [Ь ь Ь 2 -(- А Ь 2, Ь 3 -\- АЬ 3)
,

Из этих данных нетрудно получить уравнение квадрики и найти ее
минимум [ 4].

В данной работе исследовалась сходимость итерационного процесса
при различных начальных приближениях Ь с и различных шагах варьи-
рования, задаваемых для первой итерации. Для следующей итерации
центральной точкой является результат предыдущей итерации, а шаг
варьирования уменьшают путем умножения шага предыдущей итерации
на задаваемый коэффициент PSI (0<PSI<1): Ай г+l =Рsl. Abb Итера-
ционный процесс заканчивается, когда улучшенный комплект парамет-
ров уменьшает относительное значение U на меньшую величину, чем
заданная величина EPS (во всех наших расчетах EPS = 10~6 ).

Для оценки правильности расчетов надо заранее знать истинные
результаты. Для этой цели в DHLET имеется возможность генерировать
исходные данные, т. е. по заданным Ь г- обратно рассчитать «идеальные»
р Ка (экс). Кроме того, эти «идеальные» значения можно превратить в
«реальные» путем прибавления к «идеальным» значениям сгенерирован-
ных ошибок с нормальным распределением и заданным стандартным
отклонением SINST. Прибавление ошибки с различным значением
SINST моделирует исходные данные с различной точностью определе-
ния р Ка.

Программа может работать в двух режимах: в алгоритмическом и
эвристическом. В алгоритмическом режиме происходит автоматический
переход от одной итерации к другой. В эвристическом режиме для каж-
дой итерации необходимо отдельно задать начальные приближения для
параметров и шаги варьирования. Эвристический режим целесообразно
использовать предварительно для ориентировочных расчетов, чтобы
найти разумные начальные величины для проведения расчетов в алго-
ритмическом режиме.

Проведение расчетов и обсуждение результатов

Все расчеты были проведены с генерированными значениями р/Са

(экс), которые генерировались для значений параметров рК т
а =5,0 (А);

R =4,5 (й 2); С = 0,3 (й 3 ) и имели одинаковые статистические веса шг-=l.
В табл. 1 приведены примеры расчета в эвристическом режиме. Каждая
итерация это построение аппроксимирующей квадрики через комп-
лект задаваемых точек. Для удачной аппроксимации центральная точка
должна быть как можно ближе к минимуму функции U. Целесообразные
значения шагов варьирования зависят от положения центральной точки
относительно минимума и от формы поверхности U: если центральная
точка находится близко к минимуму, то не следует задавать больших
шагов варьирования и, наоборот, если центральная точка задана далеко
от минимума, то в случае маленьких шагов варьирования аппроксимиро-
вание может застрять на плоском участке функции U или в локальном
минимуме.

Как видно из предварительных расчетов в эвристическом режиме
(табл. 1), величина первого параметра стремится к значению, равному
приблизительно пяти, а третий параметр сходится к значению 0,2—0,4. О
втором параметре можно сказать, что его изменение слабо влияет на
остаточную сумму квадратов (т. е. его трудно определить с большой точ-
ностью) и его значение в минимуме находится где-то между 2,0 —8,0.



Далее были проведены расчеты в алгоритмическом режиме (табл. 2)с различными начальными приближениями параметров, различными на-чальными АЬ и различными PSI (PSI характеризует скорость уменьшения
шагов при переходе к следующей итерации). Как видно из табл. 2, дажепри хорошем выборе центральной точки неудачные значения шагов варьи-рования и PSI могут привести к неверным результатам. С другой сторо-ны, при удачных Аb и PSI итерационный процесс сходится к истинномузначению даже при значительном удалении центральной точки от мини-мума.

Чтобы быть уверенным, что достигнут глобальный минимум, полезноеще раз запустить итерационный процесс с полученными значениямипараметров и оолыпими шагами варьирования. Этот прием помогаетвыбраться с плоских участков функции U и из локальных минимумов(см. примеры 3 и 4 в табл. 2).
Были выполнены также расчеты, где исходные данные генерировалис различной ошибкой SINST (табл. 3). По результатам этих расчетовможно сделать вывод, что решение данной задачи является устойчивым,т. е. малым ошибкам в исходных данных соответствуют малые ошибкирассчитанных параметров, а при увеличении ошибки в исходных данныхвозрастает неточность определяемых параметров, но это не приводит квовсе неправильным результатам.
Итак, в результате исследования различных вариантов расчета попрограмме DHLET можно сделать вывод, что эти расчеты сходятся кистинным значениям определяемых величин и решение задачи являетсяустойчивым. При расчетах целесообразно сначала «прозондировать»поверхность минимизируемой функции в эвристическом режиме, чтобыисключить принятие абсурдных начальных приближений для парамет-ров, и затем с несколькими наилучшими начальными приближениямивыполнить расчет в алгоритмическом режиме. Прежде чем отбросить

какое-либо начальное приближение как неприемлемое, рекомендуетсяпровести несколько расчетов с разными шагами варьирования и различ-ными PSI.
Следует что минимизирующая подпрограмма LETAG рабо-тает очень быстро (в случае трех неизвестных параметров за 1 с выпол-няется несколько итераций) и регулирование с помощью PSI числа ите-рации (скорости сходимости) не имеет большого смысла.
Расчеты были проведены на ЭВМ ЕС 1052 в Институте кибернетикиA.I"! .
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M. MELOUN. A. EBBER
MINIMEERIVAL ALAMPROGRAMMID LETAG BASEERUVA

MITTELINEAARSE VÄHIMRUUTUDE ÜLESANDE KOONDUVUSE
UURIMINE DISSOTSI ATS lOONIKONSTANTI DE ARVUTAMISE

PROGRAMMI DHLET PÕHJAL

On uuritud mittelineaarse vähimruutude ülesande lahendamist. Valitud näites on
ülesandeks ioonse osakese termodünaamilise dissotsiatsioonikonstandi ja Debye-Hückeli
võrrandi kahe parameetri arvutamine programmiga DHLET, mis minimeerib hälvete
ruutude summa alamprogrammi LETAG abil. Viimane lähendab minimeeritava funkt-
siooni teise järgu pinnale. Genereeritud andmete põhjal on uuritud iteratsioonide koon-
dumist, lähtudes erinevatest otsitavate parameetrite alghinnangutest ja parameetrite
varieerimise sammudest. Programmi tööd on katsetatud algoritmilisel ja heuristilisel
režiimil. On näidatud, et minimeeriv alamprogramm LETAG, mis ei vaja osatuletisi,
sobib hästi keeruliste matemaatiliste mudelite parameetrite leidmiseks eeldusel, et otsita-
vate parameetrite väärtused ligikaudselt teada.

M. MELOUN. A. EBBER
PROOF OF THE ITERATION CONVERGENCE OF THE DHLET PROGRAMME

BASED ON THE MINIMIZATION SUBROUTINE LETAG

The programme DHLET has been written using a nonlinear regression analysis
to calculate three parameters of the mathematical model describing the dissociation
of an ion. The initial data were generated by a computer and the convergence of DHLET
procedure with various initial guesses and variation steps was studied. To minimize
the sum of squared residuals a “pit-mapping” subroutine LETAG w'as applied in which the
parameters were successively improved. As a result of numerous runs it has been found
that the values of parameters obtained by the DHLET programme are close to those
used in generating the initial data. This is true if the initial guesses of parameters are
chosen reasonably.


	b1264984-1989-3
	Bastard title section
	Untitled

	Chapter
	Contribution
	О ПОТЕРЯХ НN О; С ГАЗАМИ ПРИ АЗОТНОКИСЛОТНОМ РАЗЛОЖЕНИИ ФОСФОРИТОВ ПРИБАЛТИКИ
	Untitled
	Untitled
	Untitled

	О ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЙ ВЕРОЯТНОСТИ ПОЛУЧЕНИЯ СУЛЬФИДА КАЛЬЦИЯ ИЗ ФОСФОГИПСА
	Untitled
	Untitled
	Рис. 1. Зависимость AGT (А, Б) и логарифма равновесного парциального давления водорода (В) от температуры для реакций (1)— (5) при разных исходных парциальных давлениях Н2 и Н2O.
	Untitled
	Untitled
	Рис. 2. Зависимость AGT (А, Б) и логарифма равновесного парциального давления оксида углерода (В) от температуры для реакций (6) (10) при разных исходных парциальных давлениях СО и СОг-
	Untitled
	Untitled
	Рис. 3. Зависимость AGT (А, Б) при разных исходных парциальных давлениях СО и С02 и логарифма равновесного парциального давления S02 (В) от температуры.
	Рис. 4. Зависимость AGT от температуры для реакций получения CaS (А) и окисле ния (Б).
	Рис. 5. Диаграммы состояния в системах CaS04—СО—С02 (сплошная линия) и CaS04Н2 —Н2O (пунктирная линия) в зависимости от логарифмов восстановительного потенциала и парциальных давлений S02 (А) и при содержании в фосфогипсе примесей Ре203 и Si02 (Б).

	МЕЖЛАБОРАТОРНАЯ ВОСПРОИЗВОДИМОСТЬ ХАРАКТЕРИСТИК УДЕРЖИВАНИЯ «-АЛКЕНОВ И «-АЛКИНОВ НА КАПИЛЛЯРНЫХ КОЛОНКАХ
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled

	КАПИЛЛЯРНАЯ ГАЗОВАЯ ХРОМАТОГРАФИЯ МЕТИЛЗАМЕ-ЩЕННЫХ 6-ХЛОР-6-МЕТИЛ-2(£)-ГЕПТЕНОВ
	Untitled
	Untitled
	Untitled

	APPLICATION OF PHENYLALANINE AND TYROSINE AS ELUENTS IN lON CHROMATOGRAPHY. THE SORPTION OF THE ELUENT INGREDIENTS IN THE SUPPRESSOR COLUMN
	Fig. 1 The chromatogram of phenylalanine (25 ppm) and tyrosine (25 ppm) mixture.
	Untitled
	Untitled

	ПРИМЕНЕНИЕ ДЫРОЧНОЙ ГРУППОВОЙ МОДЕЛИ К СИСТЕМАМ С НЕНАСЫЩЕННЫМИ УГЛЕВОДОРОДАМИ
	Рис. 1. Равновесие жидкость—пар в системах 1-октадецен—н-додекан (А), 1-гексадецен—н-додекан (Б), 1-гексадецен—н-тетрадекан (В), 1-гексен—1-нонен (Г), 1-гептен-1-нонен (Д). Экспериментальные данные: О [lo]. ® [1:11- Кривая расчет по дырочной модели, xi, у\ молярная доля первого из названных компонентов бинарной системы в растворе и в паре (здесь и на рис. 2,3).
	Рис. 2. Зависимость давления пара (А), избыточной энергии Гиббса (Б) и энтальпии смешения (В) от состава раствора 1-гептен—н-гептан. Экспериментальные данные: ф [9]. Расчет по дырочной модели с параметрами I (/), II (2) и 111 (3),
	Рис. 3. Зависимость от состава раствора энтальпий смешения в системах 1-децинн-декан (А), /-октин—н-октан (Б), 1-гептин—н-гептап (В), 1-гексин—н-гексан (Г), коэффициентов активности компонентов в системе 1-гептин—н-гептан (Д), состава пара в системе 1-гексин—н-гексан (Е). Экспериментальные данные: О РЗ. X [l3]> • 114,I14, |53- Кривая расчет по дырочной модели.
	Untitled
	Untitled

	РАВНОВЕСИЕ ЖИДКОСТЬ—ПАР В БИНАРНЫХ СИСТЕМАХ 1-ЭТИЛ ЦИКЛ ОН ЕНТЕН—я-ГЕПТАН, -ТОЛУОЛ, -ДИМЕТИЛ-СУЛЬФОКСИД
	Концентрационная зависимость коэффициентов активности компонентов в системе н-гептан(l) 1-этилциклопентен(2), рассчитанная по уравнениям Редлиха—Кистера (О) и Вильсона (#) при давлениях 200 (А), 400 (Б), 600 (В) и 760 мм рт. ст. (Г).
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled

	ОСАЖДЕНИЕ ДИНИТРОЗОМЕТИЛРЕЗОРЦИНА АЛКИЛАМИНАМИ
	Рис. 1. Инфракрасные спектры 5-метилрезорцина (/), 2,4-динитрозо-5-метилрезорцина (2) и 2,4-динитрозо-5-метилрезорцината додедиламмония (3).
	Рис. 2. Расчетные кривые и экспериментальные результаты зависимости степени осаждения 2,4-динитрозо-5-метилрезорцината тридециламмония от pH: 1 [АН2]о = [Аш]о = = 1,0 моль/м3; 2 [АН2]о=l моль/м3, [Ат]о = 2,0 моль/м3.
	Untitled
	Untitled

	ИЗГОТОВЛЕНИЕ АНИОННЫХ ПОВЕРХНОСТНО-АКТИВНЫХ ВЕЩЕСТВ НА ОСНОВЕ ЖИРОВЫХ ОТХОДОВ РЫБОКОНСЕРВ-НОЙ ПРОМЫШЛЕННОСТИ
	ИСПЫТАНИЕ СХОДИМОСТИ ИТЕРАЦИЙ ПРОГРАММЫ DHLET, ОСНОВАННОЙ НА МИНИМИЗИРУЮЩЕЙ ПОДПРОГРАММЕ LETAG
	Рис. 1. В каждой итерации i функцию U (сплошная линия) аппроксимируют квадрикой (прерывистая линия). Вид и положение квадрики зависят от того, через какие точки поверхности U ее строят. Минимум квадрики (точки М) определяет параметры № и Ьl, являющиеся результатом дан-12 ной итерации.
	Рис 2. Расположение точек на поверхности U, через которые проводится квадрика (вид сверху). При т= 2 имеем 6 точек.
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled

	СИНТЕЗ И ХАРАКТЕРИСТИКА БЕНЗИЛМЕФЕНАТА И БЕНЗИЛОРТОФЕНАТА
	Untitled
	ИК-спектры бензилмефената (А) и бснзнлортофената (Б).
	Untitled

	ОПРЕДЕЛЕНИЕ ДИНАМИКИ ЭМИССИИ ФЕРОМОНОВ ИЗ ПРЕПАРАТИВНЫХ ФОРМ МЕТОДОМ РАДИОМЕЧЕНЫХ КОМПОНЕНТОВ
	Динамика скорости испарения геранилбутаноата из диспенсеров на основе резины, нанесенного на диски в количестве 5 (1), 10 (2) и 50 мг (5).

	NOVEL APPROACH TO THE ELECTROSTATIC EFFECT IN ACETYLCHOLINESTERASE REACTIONS
	Untitled
	EESTI NSV TEADUSTE AKADEEMIA ÜLDKOGU KOOSOLEK 4. jaanuaril 1989

	Chapter

	Illustrations
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Рис. 1. Зависимость AGT (А, Б) и логарифма равновесного парциального давления водорода (В) от температуры для реакций (1)— (5) при разных исходных парциальных давлениях Н2 и Н2O.
	Untitled
	Untitled
	Рис. 2. Зависимость AGT (А, Б) и логарифма равновесного парциального давления оксида углерода (В) от температуры для реакций (6) (10) при разных исходных парциальных давлениях СО и СОг-
	Untitled
	Untitled
	Рис. 3. Зависимость AGT (А, Б) при разных исходных парциальных давлениях СО и С02 и логарифма равновесного парциального давления S02 (В) от температуры.
	Рис. 4. Зависимость AGT от температуры для реакций получения CaS (А) и окисле ния (Б).
	Рис. 5. Диаграммы состояния в системах CaS04—СО—С02 (сплошная линия) и CaS04Н2 —Н2O (пунктирная линия) в зависимости от логарифмов восстановительного потенциала и парциальных давлений S02 (А) и при содержании в фосфогипсе примесей Ре203 и Si02 (Б).
	Untitled
	Fig. 1 The chromatogram of phenylalanine (25 ppm) and tyrosine (25 ppm) mixture.
	Untitled
	Untitled
	Рис. 1. Равновесие жидкость—пар в системах 1-октадецен—н-додекан (А), 1-гексадецен—н-додекан (Б), 1-гексадецен—н-тетрадекан (В), 1-гексен—1-нонен (Г), 1-гептен-1-нонен (Д). Экспериментальные данные: О [lo]. ® [1:11- Кривая расчет по дырочной модели, xi, у\ молярная доля первого из названных компонентов бинарной системы в растворе и в паре (здесь и на рис. 2,3).
	Рис. 2. Зависимость давления пара (А), избыточной энергии Гиббса (Б) и энтальпии смешения (В) от состава раствора 1-гептен—н-гептан. Экспериментальные данные: ф [9]. Расчет по дырочной модели с параметрами I (/), II (2) и 111 (3),
	Рис. 3. Зависимость от состава раствора энтальпий смешения в системах 1-децинн-декан (А), /-октин—н-октан (Б), 1-гептин—н-гептап (В), 1-гексин—н-гексан (Г), коэффициентов активности компонентов в системе 1-гептин—н-гептан (Д), состава пара в системе 1-гексин—н-гексан (Е). Экспериментальные данные: О РЗ. X [l3]> • 114,I14, |53- Кривая расчет по дырочной модели.
	Концентрационная зависимость коэффициентов активности компонентов в системе н-гептан(l) 1-этилциклопентен(2), рассчитанная по уравнениям Редлиха—Кистера (О) и Вильсона (#) при давлениях 200 (А), 400 (Б), 600 (В) и 760 мм рт. ст. (Г).
	Рис. 1. Инфракрасные спектры 5-метилрезорцина (/), 2,4-динитрозо-5-метилрезорцина (2) и 2,4-динитрозо-5-метилрезорцината додедиламмония (3).
	Рис. 2. Расчетные кривые и экспериментальные результаты зависимости степени осаждения 2,4-динитрозо-5-метилрезорцината тридециламмония от pH: 1 [АН2]о = [Аш]о = = 1,0 моль/м3; 2 [АН2]о=l моль/м3, [Ат]о = 2,0 моль/м3.
	Рис. 1. В каждой итерации i функцию U (сплошная линия) аппроксимируют квадрикой (прерывистая линия). Вид и положение квадрики зависят от того, через какие точки поверхности U ее строят. Минимум квадрики (точки М) определяет параметры № и Ьl, являющиеся результатом дан-12 ной итерации.
	Рис 2. Расположение точек на поверхности U, через которые проводится квадрика (вид сверху). При т= 2 имеем 6 точек.
	Untitled
	ИК-спектры бензилмефената (А) и бснзнлортофената (Б).
	Динамика скорости испарения геранилбутаноата из диспенсеров на основе резины, нанесенного на диски в количестве 5 (1), 10 (2) и 50 мг (5).
	Untitled

	Tables
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled
	Untitled




