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MỞ ĐẦU 

Trong hướng nghiên cứu về cân bằng ion nhiều năm gần đây đã tập 

trung nghiên cứu các phương pháp lí thuyết kết hợp với việc ứng dụng công 

nghệ thông tin để lập các chương trình tính toán đánh giá các hằng số cân 

bằng (HSCB) axit-bazơ từ giá trị pH đã biết.  

Mở đầu cho hướng nghiên cứu này, các tác giả đã sử dụng giá trị pH tính 

theo lý thuyết bằng phương pháp tính lặp theo ĐKP, kết hợp với phương 

pháp bình phương tối thiểu [1], [8], [12], thuật toán đơn hình [10] và thuật 

giải di truyền [5] bước đầu khai thác khả năng sử dụng các phương pháp này 

để xác định HSCB của các đơn, đa axit. Các kết quả thu được phù hợp với số 

liệu tra được từ tài liệu [6]. Cũng theo hướng này tác giả trong [8] cũng tính 

được các hằng số tạo phức hiđroxo đơn nhân của các ion kim loại từ các giá 

trị pH tính được theo lý thuyết áp dụng điều kiện proton. Kết quả tính cũng 

thỏa mãn.  

Để khai thác ứng dụng của phương pháp bình phương tối thiểu, tác 

giả trong [11] đã tiến hành đo pH của hỗn hợp axit axetic và axit fomic 

bằng phương pháp chuẩn độ điện thế. Kết quả xác định HSCB (thông qua 

việc tính lặp lực ion) của axit axetic là thỏa mãn, còn giá trị HSCB của axit 

fomic tính được dựa vào pH thực nghiệm có bị lệch nhưng không nhiều so 

với số liệu lí thuyết. 

 Cũng theo hướng này, trong [7], các tác giả đã sử dụng phương pháp 

bình phương tối thiểu để đánh giá HSCB của axit axetic và axit benzoic trong 

hỗn hợp từ dữ liệu pH thực nghiệm. Kết quả thu được là tương đối thỏa mãn. 

Điểm chung của [7] và [11] là xác định hằng số phân li axit của các đơn axit 
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từ giá trị pH đo được của dung dịch gồm hỗn hợp hai đơn axit có HSCB 

tương đương nhau. 

 Để xác định hằng số phân li axit của các đơn axit có HSCB chênh lệch 

nhau nhiều như axit axetic và amoni, tác giả trong tài liệu [2] và [3] đã tiến 

hành thực nghiệm đo pH và chuẩn độ đo pH của dung dịch hỗn hợp gồm axit 

axetic và amoni; đo pH của dung dịch từng đơn axit riêng rẽ và đối với amoni 

là axit rất yếu, do đó tác giả đã đo pH của dung dịch đơn bazơ liên hợp là 

NH3. Từ các giá trị pH đo được của các hệ khác nhau tác giả [2] và [3] đã sử 

dụng đồng thời cả 2 phương pháp: phương pháp bình phương tối thiểu và 

phương pháp đơn hình để đánh giá HSCB của axit axetic và amoni. Kết quả 

thu được là hợp lý.  

Tiếp tục theo hướng nghiên cứu này, trong [4] đã nghiên cứu ứng 

dụng phương pháp bình phương tối thiểu để đánh giá HSCB từng nấc của 

axit oxalic từ giá trị thực nghiệm đo pH và chuẩn độ đo pH của dung dịch 

axit oxalic. Kết quả nghiên cứu cho thấy: từ tập giá trị pH của các dung 

dịch axit oxalic (dung dịch đa axit) chỉ cho phép đánh giá khá chính xác 

HSCB nấc 1 (Ka1). Ngược lại, từ tập giá trị pH của các dung dịch muối 

oxalat (dung dịch đa bazơ) chỉ cho phép đánh giá khá chính xác HSCB nấc 

2 (Ka2). Còn nếu sử dụng giá trị pH của các dung dịch muối axit thì có khả 

năng xác định được cả hai giá trị HSCB Ka1 và Ka2. 

Vấn đề đặt ra ở đây là đối với các đa axit khác, nhận xét trên còn phù 

hợp không. Hay nói cách khác: phương pháp tính lặp theo nguyên lí bình 

phương tối thiểu có cho phép xác định được đồng thời hằng số phân li từng 

nấc của đa axit từ kết quả thực nghiệm đo pH của dung dịch đa axit hay 

không? Đây chính là điều mà chúng tôi đang cần quan tâm. Vì vậy, chúng tôi 
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chọn đề tài: “Sử dụng phương pháp bình phương tối thiểu để đánh giá 

hằng số cân bằng của axit tactric từ dữ liệu pH thực nghiệm”. 

Trong khuôn khổ của một luận văn tốt nghiệp, chúng tôi đặt ra các 

nhiệm vụ như sau: 

     1. Tổng quan các phương pháp xác định HSCB của các axit, bazơ 

     2. Xây dựng thuật toán và chương trình tính theo phương pháp bình 

phương tối thiểu để xác định hằng số cân bằng của axit tactric từ giá trị pH đo 

bằng thực nghiệm, trong đó hệ số hoạt độ của các ion được tính theo phương 

trình Davies [14], [15]. 

3. Từ các giá trị pH đo được, sử dụng phương pháp nghiên cứu để xác 

định HSCB từng nấc của đa axit tactric. 

4. Kết luận về khả năng ứng dụng của phương pháp nghiên cứu trong 

việc khai thác dữ liệu đo pH. 

Để đánh giá kết quả nghiên cứu, chúng tôi sử dụng phương pháp đối 

chứng để so sánh giá trị HSCB của đa axit xác định được từ giá trị thực 

nghiệm đo pH với các HSCB tra trong tài liệu tham khảo [6]. Sự phù hợp 

giữa giá trị HSCB tính được từ dữ liệu thực nghiệm đo pH với giá trị HSCB 

tra trong tài liệu [6] được coi là tiêu chuẩn đánh giá tính đúng đắn của phương 

pháp nghiên cứu và độ tin cậy của chương trình tính. 

Để kiểm tra khả năng hội tụ chúng tôi giữ lại ở kết quả tính số chữ số 

có nghĩa tối đa mà chưa chú ý đến ý nghĩa thực tế của các số liệu. 

Chương trình tính được viết bằng ngôn ngữ Pascal [13]. Trong các 

phép tính chúng tôi chọn độ hội tụ nghiệm là ε = 1.10
-9

. 
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