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Optimalizdcie zmesi m-latok o n-zloZkdeh pomocou poéitaéa

EVA SUROVA - PAVEL SURA — PETER KOHAUT

Sthrn. Program uvedeny v élanku riesi Styri verzio kombindcie sastavy troch
ldtok, v ktorych sledujeme péat zloziek rozli¢nej koncentrécie tak, aby sme dostali
vyslednt zmes najviac podobni pozadovanej litke D. Program v jazyku BASIC
je dostupny” u autorov ¢lanku a mozno ho vyuzit v laboratérnej aj priemyselnej
praxi.

V praxi sa dasto vyskytuje potreba zmiesat m-latok, z ktorych kazdéa obsa-
huje n-zloziek tak, aby sme dostali zmes zloZenim ¢o najviac podobni pozado-
vanej latke. Z matematickej stranky sa problém orientuje na stustavu m-rovnic
onnezndmych, ktord méze mat jediné rieSenie iba v pripade, ak m = n. Ak je sledo-
vanych n-zloziek viac ako mieSanych latok, je problém nejednoznaény a vhod-
ny mie§aci pomer P: @: R:...: Z treba hladat postupom, ktory sa pouZiva na
hladanie minima funkcie viacerych premennych (v nasom pripade zmesi
m-latok ide o funkeciu m — 1 premennych). Pochopitelne, ze s mnozstvom pre-
mennych sa vypodéet stazuje a predlzuje, preto sa dalej obmedzime (bez Gjmy
na vseobecnosti) na pripad zmesi 3 latok, A, B, C, o n zlozkéch, a,, a,,. . .a,,
by, by, . ., b, €4, Cay. .., Cn, Ktoré treba zmiesat v pomere P : @ : R tak, aby
vysledkom zmieSania bola latka D o zlozkich d,, d,,. . ., dy. Za kritérium, do
akej miery sa vysledna latka podobs pozadovanej, treba vziat metédu naj-
meng§ich §tvorcov, t. j. v nasom pripade hladat minimum vyrazu

F = (d— Pas— Qb — Rey), (1)
i=1

kde F' je funkciou dvoch premennych, pretoze veli¢iny P, @, R s naviac viaza-
né vztahom P + @ + R = 1.
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Ukazuje sa, Ze minimalizovanie vyrazu (1) je vyhodné vtedy, ak jednotliv é
zlozky latok st percentuédlne priblizne rovnako zastipené. V opaénom pripade
je vhodnejsie, ak zlozky 1 aZ » vstupuji do vyrazu (1) s rovnakou Statistickou
délezitostou, t. j. je vyhodnejsie hfadaf minimum funkcie

F =) [(d— Pa— Qb — Ro/dif. @)
i=1

Je mozné, ze sa vyskytne pripad, Ze mame eminentny zaujem na tom, aby
jedna zo zloziek (napr. k-ta) bola v zmesi dodrzané ¢o najpresnejiie. V takom
pripade rieSime rovnicu

dk—Pak—Qbk—Rck=0, (3)
z ktorej vyplyva
dy — Paj — Qby — (l—P——-Q)C,‘ =0
Q = [dr — cx — Plax — ci)]/(bk — cx)

a potom minimalizujeme vyraz

F =D (d— Pa— Qb — Rorp, (3)
ik
resp.
F = > [[d— Pag— Qb — Reg/di}, (3b)
i=1
i#k

ak chceme zaistit pre vsetky zlozky rovnaki Statisticka dolezitost.

Posledné metéda vedie k tomu, Ze k-ta zlozka v zmesi bude dodrzané presne,
pravda, rozptyl ostatnych zloziek bude vacsi ako v pripade (1), resp. (2).

(Poznamka: Pre zmes 3-latok moézeme pozadovat, aby boli presne dodrzané
2 zlozky, potom ale zasttipenie ostatnych n— 2zloziek nijako nemdzeme ovplyv-
nit.)

Na praktické vyuzitie uvedeného matematického postupu sme vytvorili
program pre kalkuldtor TI-58/59, resp. program v jazyku BASIC pre mikro-
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potitaé PMD-85. Kalkulator T1-58/59, aj ked kapacitou pamate postaduje, je
na tento problém pomaly (vypotet zmesi 3 latok o 5 zlozkich trvé asi 3 h),
preto uvedieme program v jazyku BASIC aj s jeho vyvojovym diagramom,
ktory pocita¢ PMD-85 zvladne pre ten isty pripad (3 latky, 5 zloziek) asi za
4 min. Program je univerzalny, t. j. pouZivatel mé moznost na pokyn z displeja
zvolit, ¢ chee hladat rieSenie pomocou vztahu (1) alebo (2), resp. ¢éi zvoli met6-
du podla rovnice (3) a (3a), ktort sme oznadili ako verziu 3.1, alebo podlIa (3)
a (3b), o je verzia 3.2. Je pisany tak, Ze si potita¢ pozadované udaje (t. j.
obsahy jednotlivych zloZiek a;, b;, ¢;, d; (¢ = 1 az n) a verziu, podla ktorej ma
pocitat) vyziada od pouzivatela sdém. Spoésob tladenia vysledkov je zrejmy
z ukazkového prikladu, kde je optimalizovana zmes 3 latok o 5 zlozkach vset-
kymi spésobmi (verzia 1, 2, 3.1 a 3.2). V pripade verzie 3.1 a 3.2 je to prvé zloz-
ka, ktort pozadujeme dodrZzat v zmesi tplne presne. (Pri zaddvani tdajov
ddme k-te zlozky na zadiatok tdajov.)

Napriklad plynovou chromatografiou sme v troch frakecidch ziskanych desti-
laciou drevného dechtu zistili obsah 2-hydroxy-3-metylcvklopentén-1-6nu
v rozsahu 0,19—10,11 9, gvajakolu 7,22—24.33 9, 4-metylgvajakolu 2,05—
—9,95 9,, 4-etylgvajakolu 2,88—23,96 9, a syringolu 8,42—31,67 9;. Z tychto
frakeii chceme ziskat vysledny produkt, ktory by mal zloZenie uvedenych zla-
¢enin v poradi 5, 18, 5, 10, 21 %,. Jednotlivé pripady si rieSené poditatom a uve-
dené dalej (schéma 1).

Zmes troch n-zlozkovych latok A, B, C v pomere P : @ : R zloZzenim najviac

podobna latke D
*A *B *C *D
10.11 0.19 2.15 5
24.33 7.22 22.48 18
5.47 9.95 2.05 5
23.96 2.88 8.6 10
8.42 13.4 31.67 21
Verzia 1
Hodnota minima a jeho stradnice
2.92973
P = 0.23125 @ =03 R = 0.46875
Zlozenie latky D
V zmesi Pozadované Ich rozdiel
3.40275 5 —1.59725
18.3298 18 0.329813
5.21088 5 0.210876
10.436 10 0.436001
20.8124 21 —0.187563
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Zmes troch n-zlozkovych latok A, B, C v pomere P : @ : R zlozenim najviac

podobn4 latke D
10.11 0.19 2.15 5
24.33 7.22 22.48 18
5.47 9.95 2.05 5
23.96 2.88 8.6 10
8.42 13.4 31.67 21
Verzia 2
Hodnota minima a jeho stradnice
0.0738976
P = 0.295313 @ = 0.25625 R = 0.448438
Zlozenie latky D
V zmesi Pozadované Ich rozdiel
3.99844 5 —1.00156
19.116 18 1.11595
5.08434 5 0.0843434
11.6703 10 1.67025
20.1223 21 —0.877701
<
Schéma 1.
E20

. | z31 |

[di —a;P —b;Q — ¢i(1 — P — Q)P Q = [d,— ¢, — P(a;— ¢,))/(b, —¢,)

I
-

n
Z = [ —diP —biQ — (1 — P — Q)
=2

N
bo |

"

> {ldi— @l —5iQ — i1 — P — Qi)

=1

z32 |

Q = [dy— ¢, — P(a; —¢)]/(by—¢y)

{[di — a:P —bQ — e;(1 — Q@ — P)ldy}?
=2

7
K — podiatoény krok, K@, KP — kroky v jednotlivych rezoch,  — pozadovand pres-
nost, MP, M@, — stradnice P, @, pre ktoré je Z minimdlne, PP, PQ — pomocné hodnota
stradnic P, @, F @, F1, F2, F3 — priznaky (flagy) na vetvenie programu, F1 = F3 =1
ak funkeia Z (P, ) klesala, F @ = F2 = 0 pre 1. beh programu.
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Zmes troch n-zlozkovych litok A, B, C v pomere P : @ : R zloZenim najviac

podobné latke D
*A *B *C *D

10.11 0.19 2.15 5
24.33 7.22 22.48 18

5.47 9.95 2.05 5
23.96 2.88 8.6 10

8.42 13.4 31.67 21
Verzia 3.1
Hodnota minima a jeho stradnice
24.1195
P = 0.401563 Q = 0.176754 R =0421684
Zlozenie latky D
V zmesi Pozadované Tch rozdiel

5 5 0
20.5256 18 2.52563

4.8197 5 —0.180302
13.757 10 3.75697
19.1044 21 —1.89561
Zmes troch n-zlozkovych ldtok A, B, C v pomere P : @ : K zloZenim najviac
podobné litke D

®A *B *Q *D

10.11 0.19 2.156 5
24.33 7.22 22.48 18

5.47 9.95 2.05 5
23.96 2.88 8.6 10

8.42 13.4 31.67 21
Verzia 3.2
Hodnota minima a jeho stiradnice
0.165996
P = 0.409375 @ = 0.208482 R = 0.382143
Zlozenie latky D
V zmesi Pozadované Ich rozdiel

3 5 4.76837E-07
20.0559 18 2.05591

5.09707 5 0.0970707
13.6955 10 3.69548
18.3431 21 —2.65693
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OnruMu3anusa cMecn M-BENIECTB, MMEIOIIMX H-KOMIOHEHTH! mocpeacTBoM JBM
Peswome

B mporpaMMe, KOTOpas NPHBOJKTCA B cTaThe, Pa3pabaTEIBAIOTCS YETHIPEe BEPCUI KOMOM-
HAIAE CHCTeMEI TPeX BeIlecTB, B KOTOPHIX IOjBepraercs HAOIIONEHHIO ISATH COCTABHLIX
dacTell pPasHO KOHNEHTPANMH TaK, UTOOH HONYIHTH OKOHYATENLHYIO CMECh, KaK MOMKHO
Gonpme mpubimKalomyoca K Tpedyemomy BemectBy. Ilporpamma ma sasmke BASIC
HAXOJHUTCA B PACIOPAKEHHH aBTOPOB CTAThI H €e MOMKHO IPHMCHATH B J1aGOPaTOPHOI
7 ITPOMBINIVIEHHON TpaKTHKe.

Optimization of mixture of m-substances with n-components by computer
Summary

The program deseribed in this paper solves four versions of combini
three substances, in which five components with different conec
order to obtain a resulting mixture which would resemble
substance D. The program in BASIC is available at the a
applied in both laboratory and in

entrati
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