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毕业设计（论文）
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生成函数在稳定常数测定中的应用
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摘 要
生成函数法是一种测定稳定常数的常用方法。这种方法既可以用于酸稳定常数的测定，又可以用于配合物稳定常数的测定。根据数据处理方式的不同，生成函数法可分为 ……。

关键词：稳定常数，生成函数，电位滴定，酸，配合物


Application of Bjerrum Function in Determination of Stability Constants
ABSTRACT
Bjerrum function method is a common method to determinate the stability constants. It can determinate the acid stability constants but also the complexes stability constants. According to the different processing methods of data, Bjerrum function method can be subdivided into …….  

Key words：stability constants, bjerrum function, potential titration, acid, coordination compound
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1  引 言

1.1 稳定常数测定的意义
稳定常数是化合物的基本性质之一，稳定常数的测定是化合物研究的一个重要方面。通过对化合物稳定常数的测定，可以……。
1.2 稳定常数测定常用的方法

1.2.1 Gorden法
对待测酸是未知浓度及未知组分数的体系而言，在求解稳定常数前，先需要确定体系的组分数和各个组分的初始浓度[1]。在介质和离子强度一定的条件下，……。

1.2.2 Monte Carlo法

……。
1.3 生成函数法的基本概况
配合物或酸稳定常数的测定时有报道[2-5]。生成函数法是测定稳定常数的常用的方法，……。
    ……。
1.4 本文所作的工作

本文将生成函数法作为一个整体，分别用直接计算生成函数法、分段拟合生成函数法及半整数生成函数法对配合物和酸稳定常数的测定进行了研究。主要做了以下工作：
（1）推导了直接计算生成函数法、分段拟合生成函数法及半整数生成函数法的计算式，并讨论了这几种方法的应用特点，……。
（2）以NaOH为滴定剂，用pH电位滴定法分别测定了……。
    （3）……。
……。
2  理论部分
2.1 生成函数法的基本关系式

根据配位（或酸碱）反应的平衡关系，可以得到生成函数[6]与配合物（或酸）的各级累积稳定常数及溶液中游离配位剂（或氢离子）的平衡浓度之间的关系：
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式（2.1）中，
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是配合物（或酸）的生成函数；βj（j=1,2,…,n）是配合物（或酸）的各级累积稳定常数；[L]（或[H+]）是溶液中游离配位剂（或氢离子）的平衡浓度（其中，L的电荷已略）。
将式（2.1）写作以下形式，可以得到生成函数法测定配合物（或酸）稳定常数的基本关系式：
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利用式（2.2），可以……。
……。
2.2 各种生成函数法的测定原理
2.2.1 直接计算生成函数法
……。
2.2.2 分段拟合生成函数法

……。
2.2.3 半整数生成函数法

……。
3  实验部分

3.1 仪器和试剂


3.1.1 仪器

798-MPT全自动电位滴定仪（瑞士万通）；

氢离子选择性复合电极（瑞士万通）；

……。
3.1.2 试剂
氢氧化钠（A.R.）；

邻苯二甲酸氢钾（容量基准试剂）；

氯化钾（A.R.）；

……。
3.2 溶液的配制及标定
3.2.1 NaOH标准溶液的配制及标定
称12.0g 固体NaOH至100mL烧杯，蒸馏水溶解，转移至试剂瓶，用蒸馏水稀释至总体积为3L，待标定。

将基准邻苯二甲酸氢钾于105oC～110 oC烘至恒重（约3小时），置于干燥器，冷却至室温。精确称取基准邻苯二甲酸氢钾若干（见表3.1）至100mL烧杯，分别加入50mL蒸馏水，溶解，用待标定的NaOH溶液自动电位滴定，平行实验三次。NaOH标准溶液的标定结果见表3.1。

表3.1 氢氧化钠溶液浓度标定
	编号
	邻苯二甲酸氢钾质量/g
	NaOH溶液体积/mL
	NaOH溶液浓度/（mol·L-1）

	1
	0.1118
	5.91
	0.0926

	2
	0.1028
	5.42
	0.0929

	3
	0.1124
	5.91
	0.0932



3.2.2 氯化钾离子强度调节剂的配制
……。
3.3 实验步骤

……。
4  结果和讨论

4.1 多元酸体系的结果和讨论
4.1.1 直接计算法

……。
4.1.2 半整数法

A. 半整数法的求解过程

a. 可以直接得到半整数的情况
从表4.1可见，当
[image: image7.wmf]n

为0.5和1.5时的pH分别是5.32和2.74，即……。 

b. 无法直接得到半整数的情况

在用半整数生成函数法直接求解时，会遇到这样的问题……。表4.4列出了滴定过程中乙二酸溶液的各主要物理量的部分数据。从表4.4可见，……。


……

……。
表4.4 草酸的部分数据列表

	V/mL
	E/mV
	pH
	[H+]/（mol·L-1）
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	……
	……
	……
	……
	……

	
	
	
	
	

	1.00
	2.62×102
	2.22
	6.07×10-3
	1.14

	1.50
	2.60×102
	2.27
	5.42×10-3
	1.10

	
	
	
	
	

	……
	……
	……
	……
	……


续表4.4  
	V/mL
	E/mV
	pH
	[H+]/（mol·L-1）
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	……
	……
	……
	……
	……

	……
	……
	……
	……
	……

	……
	……
	……
	……
	……




[image: image12]
图4.1 乙二酸 

≥1.15数据段曲线及其拟合曲线（实线--实际曲线，虚线--拟合曲线）
针对这种情况，可以采用多项式拟合的方法求解。以乙二酸为例，在Excel中，选取1.28<

<1.15之间的数据，以

为横坐标，pH为纵坐标，做

-pH曲线（见图4.1），并添加趋势线，选择相关系数R2最接近1的多项式作为拟合方程，……。
B. 半整数法的计算结果

利用半整数生成函数法，对各种多元酸三次平行实验数据分别进行处理，并求平均值，结果见……。

C. 半整数法计算结果的讨论

    ……。
4.1.3 分段拟合法

    ……。
4.2 氨基酸合铜体系的结果和讨论

……。

4.3 关于计算方法的讨论

4.4 关于其他问题的讨论

5  结论和展望

5.1 结论
（1）生成函数法可以分为直接计算生成函数法、分段拟合生成函数法及半整数生成函数法。这三种方法有如下特点：①……；②……；③……。
（2）本文运用三种不同生成函数法，测定了多元酸和氨基酸合铜配合物的稳定常数，得到了……。

（3）三种生成函数法中无论哪一种方法，对待测酸或配合物稳定常数的大小均有一定的要求，如……。
……。
5.2 展望
    （1）生成函数法理论可靠，计算方便，但……。

    （2）在生成函数法的应用中，还有以下问题有待研究和解决：①……；②……。

……。
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