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1 Introducere 
 

 

 L u c r a r e a  “ O p t i mi z a r e a  f a z e i  mo b i l e  l a  a me s t e c u r i  d e  t r e i  s o l v e n ţ i ”  ş i -

a  p r o p u s  să  c l a s i f i c e  me t o d e l e  d e  i n v e s t i g a r e  a  c o mp o z i ţ i e i  a me s t e c u r i l o r  d e  

s o l v e n ţ i .  

 M e t o d e l e  d e  i n v e s t i g a r e  p r e z e n t a t e  s e  b a z e a ză  p e  u n  s e t  d e  mă s u ră t o r i  

e x p e r i me n t a l e  a s u p r a  a me s t e c u l u i  d e  s o l v e n ţ i  c o n s i d e r a t .  P e  b a z a  a c e s t o r  

mă s u ră t o r i  s - a u  e l a b o r a t  mo d e l e  p e n t r u  c o mp o r t a r e a  s i s t e me l o r  c o n s i d e r a t e .  

 S e t u l  d e  d a t e  e x p e r i me n t a l e  a  f o s t  a l e s  p e  u n  s i s t e m d e  t r e i  s o l v e n ţ i :  

c l o r o f o r m,  a c e t o nă  ş i  i z o p r o p a n o l ,  i a r  mă s u ră t o r i l e  s - a u  e f e c t u a t  p e  u n  

s i s t e m d e  c i n c i  me d i c a me n t e  c u  e f e c t  t r a n c h i l i z a n t :  me t a z e p a m,  n a p o t o m,  

n i t r a z e p a m,  o x a z e p a m,  d i a z e p a m.  

 Ca  f ază  s t a ţ i o n a ră  p e n t r u  a c e s t e  e x p e r i me n t e  s - a  a l e s  o  s u p r a f a ţ ă  d e  

s i l i c a g e l  M E R C ,  s e p a r a r e a  e f e c t u â n d u - s e  d e c i  p e  s t a t  s u b ţ i r e .  

 S - a  s t u d i a t  f i e c a r e  mo d e l  p r e z e n t a t  î n  p a r t e  p e  a c e s t e  s i s t e me  f o r ma t e  

( s o l v e n t + s o l u t ) ,  p r e z e n t â n d u - s e  r e z u l t a t e l e  i n d i v i d u a l e .  

 U n  a l  d o i l e a  r e z u l t a t  o b ţ i n u t  e s t e  a l e g e r e a ,  p e  c r i t e r i i  d e  o p t i m,  a  c e l e i  

ma i  b u n e  mo d e lă r i  a  c o mpr tă r i i  s i s t e me l o r  c o n s i d e r a t e  p e  s t r a t  s u b ţ i r e .  

 Î n  a c e s t  d e - a l  2 - l e a  c a z  a u  f o s t  p r e z e n t a t e  ş i  r e p r e z e n tă r i  g r a f i c e  a l e  

c o mp o r t a me n t u l u i  s i s t e mu l u i  d e  s o l v e n ţ i  l a  s e p a r a r e a  a me s t e c u l u i  d e  

me d i c a me n t e .  

 B i b l i o g r a f i a  c u p r i n d e  p e  l â n gă  l u c ră r i l e  l a  c a r e  s - a  făc u t  r e f e r i r e  î n  

t e x t  ş i  l u c ră r i l e  c a r e  a u  f o s t  c o n s u l t a t e  p e n t r u  r e a l i z a r e a  c l a s i f i că r i l o r  ş i  

mo d e lă r i l o r  p r e z e n t a t e .  

 Î n  a n e x e  s u n t  p r e z e n t a t e  p r o g r a me l e  e l a b o r a t e  ş i  t e s t a t e  c e  

i mp l e me n t e a ză  me t o d e l e  ş i  mo d e l e l e  d i s c u t a t e .  
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2 Chimia analitică  
 

 

 C h i mi a  a n a l i t i că  s e  o c u pă  c u  e l a b o r a r e a  t e o r i i l o r  ş i  me t o d e l o r  d e  

a n a l i ză  c a l i t a t t i vă  ş i  c a n t i t a t i vă  p e n t r u  s t a b i l i r e a  c o mp o z i ţ i e i  ş i  t r u c t u r i i  

s u b s t a n ţe l o r ,  ma t e r i i l o r  p r i me  ş i  a  ma t e r i a l e l o r  f i n i t e .  

 O  i mp o r t a n tă  p a r t e  a  s a r c i n i i  c e  r e v i n e  c h i mi s t u l u i  a n a l i s t  c o n s tă  î n  

a l e g e r e a  me t o d e i  o p t i me  î n  f u n c ţ i e  d e  p r o bă ,  a l e g e r e  c a r e  e s t e  s i mp l i f i c a tă  

n u ma i  d e  o  a mp lă  d o c u me n t a r e ,  c u m ş i  d e  o  b o g a tă  e x p e r i e n ţ ă .  

 A s t f e l ,  î n  r e z o l v a r e a  p r o b l e me l o r  a n a l i t i c e  u n u i  c h i mi s t  a n a l i s t  i  s e  

c e r e  a d e s e a  să  c o n c e a pă ,  să  r e p a r e  a p a r a t e  ş i  s i s t e me  e l e c t r o n i c e ,  s i s t e me  

o p t i c e ,  să  i n t e r p r e t e z e  s p e c t r e  ş i  a l t e  d a t e  fu r n i z a t e  d e  i n s t r u me n t e l e  d e  

mă s u ră ,  să  e x e c u t e  a n a l i z e  c l a s i c e  c u  mi j l o a c e  s i mp l e ,  să  c o n c e a pă  n o i  

p r o c e d e e  s a u  să  l e  mo d i f i c e  p e  c e l e  v e c h i ,  să  s e p a r e  a me s t e c u r i  s i mp l e  ş i  

c o mp l e x e ,  să  p u r i f i c e  p r o b e  ş i  să  e l a b o r e z e  p r o g r a me  p e n t r u  c o mp u t e r .  

 S i s t e me l e  c h i mi c e  ş i  f i z i c e  c u  c a r e  s e  î n t â l n e ş t e  u n  c h i mi s t  a n a l i s t  

p r e z i n tă  î n  g e n e r a l  d i f e r i t e  g r a d e  d e  c o mpl e x i t a t e  a s t f e l  î n c â t  e l  t r e b u i e  să  

f i e  c a p a b i l  să  c e r c e t e z e  a me s t e c u r i  o r g a n i c e  ş i  a n o r g a n i c e ,  c o mpu ş i  d e  

n a t u ră  me t a l u r g i că ,  b i o c h i mi că ,  f a r ma c e u t i că  s a u  d i n  d o me n i u l  me d i c a l .  
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2.1 Chimia analit ică  ş i  domenii  înrudite 
 

 

 Până  n u  d e mu l t  c h i mi a  a  p u t u t  f i  u şo r  î mpă r ţ i tă  î n  5  c l a s e  i mp o r t a n t e :  

a n a l i t i că ,  b i o c h i mi că ,  a n o r g a n i că ,  o r g a n i că  ş i  f i z i că .  

 Î n  p r e z e n t  o  a s t f e l  d e  d e l i mi t a r e  e s t e  a r b i t r a ră ,  d a t o r i tă  

î n t r e pă t r u n d e r i i  a c e s t o r  d o me n i i .  

 C h i mi a  a n a l i t i că  a  s u f e r i t  o  e v o l u ţ i e  r a p i dă .  Î n  p r e z e n t  n o i  d i s c i p l i n e ,  

c u m a r  f i :  c h i mi a  f i z i că ,  b i o f i z i c a ,  b i o l o g i a  mo l e c u l a ră ,  a f l a t e  î n t r - o  

c o n t i n uă  d e z v o l t a r e  î ş i  d a t o r e a ză  s u c c e s e l e  r e z u l t a t e l o r  a n a l i t i c e .  

 Î n  i n d u s t r i a  f a r ma c e u t i că  c a l i t a t e a  me d i c a me n t e l o r  f a b r i c a t e  s u b  fo r mă  

d e  t a b l e t e ,  s o l u ţ i i  ş i  e mu l s i i  t r e b u i e  să  f i e  c o n t r o l a tă  a t e n t  ş i  c u  mu l tă  

e x a c t i t a t e .  

 Î n  p r e z e n t ,  l e g i l e  g u v e r n a me n t a l e  d i n  S U A  a s u p r a  mo d u l u i  î n  c a r e  

t r e b u i e  să  f i e  î n c e r c a t  u n  n o u  me d i c a me n t  s u n t  f o a r t e  s t r i c t e .  

 Î n  f i g u ră  s u n t  a ră t a t e  s t a d i i l e  î n  c a r e  t r e b u i e  făc u tă  a n a l i z a :  

 

Medicament sub formã solidã
�����
�����dizolvare Medicament în fluidele gastrointestiunale

Medicament în urinã
Metaboliþi

Medicament în alte fluide eliminate

absorbþie

Medicament în sânge

Medicament în alte fluide de distribuþie

���
���

����� �����

��������
����������������
��������

��������
��������

���
���

���
���

Medicament în þesuturi

�
�

��
��

 
 

 Dacă  a n a l i z a  n u  e s t e  făc u tă  î n  mo d  f o a r t e  r i g u r o s  s e  p o t  î n t â mp l a  

a c c i d e n t e ,  c a  a c e l a  î n r e g i s t r a t  d e  t h a l i d o mi dă .  A c e s t  me d i c a me n t  a  f o s t  

p r e s c r i s  u n o r  f e me i  g r a v i d e  î n a i n t e  d e  a  s e  d e s c o p e r i i  că  p r o d u c e  n a ş t e r e a  

u n o r  c o p i i  c u  s e r i o a s e  ma l f o r ma ţ i i .  
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2.2 Chimistul  analist  ş i  analistul  
 

 

 O p e r a ţ i a  d e  mă s u r a r e  e s t e  f u n d a me n t a lă  î n  c h i mi a  a n a l i t i că .  O  

mă s u ră t o a r e  s i mp lă  p o a t e  i mp l i c a  p r o p r i e tă ţ i  c a :  ma să ,  i n t e n s i t a t e  d e  c u r e n t ,  

t e n s i u n e ,  v o l u m s a u  t i mp .  A l t e  p r o p r i e tă ţ i  c u m s u n t :  a b s o r b ţ i a  s a u  e mi s i a  d e  

e n e r g i e ,  r o t a ţ i a  o p t i că ,  i n d i c e l e  d e  r e f r a c ţ i e ,  c o n s t a n t a  d e  e c h i l i b r u ,  

c o n s t a n t a  v i t e z e i  d e  r e a c ţ i e ,  e n e r g i a  d e  a c t i v a r e ,  că l d u r a  d e  r e a c ţ i e  n e c e s i tă  

e v a l uă r i  mu l t  ma i  c o mp l e x e .  O r i c â t  a r  f i  d e  s i mp l e  s a u  c o mpl e x e ,  s i g u r a n ţa ,  

u t i l i t a t e a ,  p r e c i z i a ,  i n t e r p r e t a r e a  ş i  r e a l i z a r e a  a c e s t o r  mă s u ră t o r i ,  e l e  d e p i n d  

d e  c h i mi s t u l  a n a l i s t ,  c a r e  t r e b u i e  să  f i e  p r e o c u p a t  n u  n u ma i  d e  e f e c t u a r e a  

a n a l i z e i  c i  ş i  c u m,  d e  c e  ş i  u n d e  s e  u t i l i z e a ză  î n  f i n a l  r e z u l t a t e l o r  o b ţ i n u t e .  

 A n a l i s t u l  a r e  r e s p o n s a b i l i t a t e a  d e  a  e f e c t u a  d e t e r mi nă r i  b a z a t e  p e  

p r o c e d e e  s i g u r e ,  r e p r o d u c t i b i l e  ş i  v e r i f i c a t e .  
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2.3 Procedeul analit ic  
 

 

 P r i ma  e t a pă  î n  r e a l i z a r e a  u n u i  p r o c e d e u  a n a l i t i c  o  c o n s t i t u i e  s t a b i l i r e a  

o b i e c t i v u l u i  c a r e  s e  u r mă r e ş t e .  N u ma i  i d e n t i f i c â n d  î n  mo d  c l a r  s c o p u l  

p r o p u s ,  s e  p o a t e  i ma g i n a  o  c a l e  l o g i că  c a r e  să  c o n d u că  l a  r e z o l v a r e a  c o r e c tă  

a  p r o b l e me i .  

 S e  p o t  p u n e  ma i  mu l t e  î n t r e bă r i .  D e  e x e mp l u :  

?  C e  f e l  d e  p r o bă  e s t e :  a n o r g a n i că  s a u  o r g a n i că  

?  C e  i n f o r ma ţ i i  s e  c a u tă  

?  C a r e  e s t e  p r e c i z i a  c e r u tă  

?  E s t e  o  p r o bă  ma r e  s a u  u n a  mi că  

?  Componen ţ i i  s u n t  d e  i n t e r e s  ma j o r  s a u  s u n t  c o n s t i t u e n ţ i  

mi n o r i  

?  C e  o b s t a c o l e  e x i s tă  

?  C â t e  p r o b e  t r e b u i e  să  f i e  a n a l i z a t e  

?  E x i s tă  e c h i p a me n t  ş i  p e r s o n a l  c o r e s p u n ză t o r  

 

 O  i mp o r t a n tă  s a r c i nă  c e  r e v i n e  c h i mi s t u l u i  a n a l i s t  p r a c t i c i a n  e s t e  d e  a  

a l e g e  o  me t o dă  a n a l i t i că  c a r e  să  c o n d u că  l a  c e a  ma i  b u nă  r e z o l v a r e  a  

s c o p u l u i  u r mă r i t .  

 E x i s tă  c a z u r i  î n  c a r e  l i b e r t a t e a  d e  a  a l e g e  e s t e  l i mi t a tă .  D e  e x e mp l u  

a n a l i z e l e  p r i v i n d  a p a  s a u  p r o d u s e l e  f a r ma c e u t i c e  t r e b u i e  să  f i e  e f e c t u a t e  

p r i n  p r o c e d e e  a p r o b a t e  d e  s t a n d a r d e  l e g a l e .  
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3 Medode de separare 

 

 

 P r o c e s e l e  d e  s e p a r a r e  ş i  p u r i f i c a r e ,  î n  fu n c ţ i e  d e  c a n t i t a t e a  d e  ma t e r i a l  

l u a tă  î n  l u c r u  s e  î mp a r t  î n :  

 

Metode de separare si purificare scara de laborator
analitice

preparative
scara industriala










 

 

 Î n  l u c ră r i l e  a n a l i t i c e ,  d u pă  s e p a r a r e a  u n e i  c a n t i tă ţ i  mi c i  d e  p r o bă  

u r me a ză  d e t e c ţ i a  ( I = 1 b i t )  ş i  d e t e r mi n a r e a  c a n t i t a t i vă  ( I > 1 b i t )  a  

c o mp o n e n ţ i l o r  d i n  a me s t e c .  R e c u p e r a r e a  ma t e r i a l u l u i  d u pă  a n a l i ză  e s t e  d e  

i mp o r t a n ţ ă  s e c u n d a ră .  C a n t i t a t e a  d e  ma t e r i a l  s e p a r a t  p o a t e  f i  mu l t  ma i  mi că  

d e c â t  c â t e v a  mg .  P e  d e a  a l tă  p a r t e  î n  s e p a ră r i l e  l a  s c a ră  p r e p a r a t i vă  s e  

r e a l i z e a ză  ob ţ i n e r e a  s u b s t a n ţe l o r  p u r e  ş i  c o n c e n t ră r i ,  i n c l u z â n d  p u r i f i c a r e a  

r e a c t i v i l o r  ş i  s o l v e n ţ i l o r  ş i  s e  u t i l i z e a ză  c a n t i tă ţ i  d e  o r d i n u l  a  c â t o r v a  k g .  

 Î n  g e n e r a l  s i s t e me l e  c o mpl e x e  d e  a n a l i ză  i mp l i că  t r e i  e t a p e  ş i  a n u me :  

&  p r e l e v a r e a  ş i  p r e gă t i r e a  p r o b e i  

&  s e p a r a r e a  

&  mă s u r a r e a  

 D i n t r e  c e l e  t r e i  e t a p e  a l e  a n a l i z e i ,  s e p a r a r e a  e s t e  c u  c e l e  ma i  ma r i  

i mp l i c a ţ i i  î n  a n a l i z a  u n u i  ma t e r i a l .  M e t o d e l e  d e  d e t e r mi n a r e  d i r e c tă  a  

c o mp o n e n ţ i l o r ,  c u m a r  f i  e l e c t r o z i i  i o n - s e n s i b i l i  a u  a p l i c a b i l i t a t e  n u ma i  î n  

c a z u l  s p e c i i l o r  i o n i c e ,  d a r  ş i  î n  a c e s t e  c a z u r i  e x i s tă  r e s t r i c ţ i i .  A l t e  me t o d e  

t o t  c u  a p l i c a b i l i t a t e  l i mi t a tă  s u n t  a b s o r b ţ i a  a t o mi că  ş i  s p e c t r o s c o p i a .  D a r  î n  

ma j o r i t a t e a  a me s t e c u r i l o r  c o mp l e x e  d e  s u b s t a n ţe ,  e t a p a  d e  s e p a r a r e  d e v i n e  

o b l i g a t o r i e .  
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3.1 Clasif icarea metodelor de separare  

 

 M e t o d e l e  d e  s e p a r a r e  p o t  f i  g r u p a t e  î n  c a t e g o r i i  a v â n d  î n  v e d e r e  

p r o c e s e l e  d e  b a ză :  

A.M e t o d e  d e  s e p a r a r e  b a z a t e  p e  e c h i l i b r u l  î n t r e  f a z e :  g a z - l i c h i d ;  g a z -

s o l i d ;  l i c h i d - l i c h i d ;  l i c h i d - s o l i d ;  

B.M e t o d e  d e  s e p a r a r e  b a z a t e  p e  v i t e z a  d e  t r a n s p o r t :  s e p a r a r e  b a z a tă  

p e  b a r i e r e ;  s e p a r a r e  b a z a tă  p e  c â mp u r i ;  a l t e  me t o d e ;  

C.M e t o d e  d e  s e p a r a r e  b a z a t e  p e  n a t u r a  p r o c e s u l u i :  me c a n i c ;  c h i mi c ;  

f i z i c ;  

D.M e t o d e  d e  s e p a r a r e  a  ma t e r i a l e l o r  g r a n u l a r e  

 

 D e  a s e me n e a ,  d u pă  c e  c o mp o n e n ţ i i  d i n  a me s t e c  a u  f o s t  s e p a r a ţ i  s e  

a l e g e  me t o d a  d e  d e t e r mi n a r e  c e a  ma i  a d e c v a tă  d i n t r e  u r mă t o a r e l e  me t o d e :  

Α  F i z i c e :  

1.O p t i c e :  e mi s i e ,  R M N ,  i n f r a r o şu ,  v i z i b i l ,  u l t r a v i o l e t ,  r a z e  X ,  

f l u o r e s c e n ţ ă ,  a b s o r b ţ i e  a t o mi că ;  

2.E l e c t r i c e :  p o l a r o g r a f i e ,  c o n d u c t i v i t a t e ,  p o t e n ţ i a l ,  c r o n o p o t e n ţ i a l ;  

3.A l t e  t i p u r i :  r a d i o a c t i v i t a t e  r e f r a c t o me t r i e ,  d e n s i t a t e ,  

c o n d u c t i b i l i t a t e  t e r mi că ;  

Β  C h i mi c e :  

4.T i t r i me t r i c e :  a c i d o - b a z i c e ,  r e d o x ,  p r e c i p i t a r e ,  c o mp l e x o me t r i c e ;  

5.E l e c t r o me t r i c e :  a mp e r o me t r i e ,  p o t e n ţ i o me t r i e ,  c o u l o me t r i e  

6.A l t e  t i p u r i :  g r a v i me t r i e ,  a n a l i z a  d e  g a z e ,  c i n e t i c e ;  
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3.2 Caracterist ici le  metodelor de separare  

 

 M e t o d e l e  d e  s e p a r a r e  p o t  f i  c a r a c t e r i z a t e  p r i n  u r mă t o r i i  p a r a me t r i i :  

 A d a p t a b i l i t a t e :  c a p a c i t a t e a  me t o d e i  d e  s e p a r a r e  d e  a  p u t e a  f i  

a p l i c a tă  u n o r  c o mp o n e n ţ i  c u  p r o p r i e tă ţ i  c â t  ma i  v a r i a t e :  v o l a t i l i ,  

n e v o l a t i l i ,  ma c r o mo l e c u l e .  O  me t o dă  e s t e  c u  a t â t  ma i  a d a p t a b i lă  c u  

c â t  p o a t e  f i  a p l i c a tă  l a  s e p a r a r e a  u n o r  a me s t e c u r i  c u  p r o p r i e tă ţ i  c â t  

ma i  v a r i a t e .  
 C a p a c i t a t e a  d e  î n că r c a r e :  c a n t i t a t e a  ma x i mă  d i n t r - u n  a me s t e c  c e  

p o a t e  f i  s e p a r a tă  c u  e f i c i e n ţ ă  bună  p r i n t r - u n  s i n g u r  p r o c e s .  
 C a p a c i t a t e a  d e  f r a c ţ i o n a r e  a  u n u i  p r o c e s  d e  s e p a r a r e :  n u mă r u l  

ma x i m d e  c o mp o n e n ţ i  c e  p o t  f i  s e p a r a ţ i  p r i n t r - o  s i n g u ră  o p e r a ţ i e  
 S e l e c t i v i t a t e a :  c a p a c i t a t e a  i n t r i n s e că  a  u n e i  me t o d e  d e  s e p a r a r e  d e  

a  d i s t i n g e  d o i  c o mp o n e n ţ i  p e  b a z a  u n o r  f e n o me n e  f u n d a me n t a l e  

f i z i c o - c h i mi c e  
 V i t e z a  d e  s e p a r a r e  ş i  a p a r a t u r a  u t i l i z a tă  s u n t  p a r a me t r i i  c a r e  a u  u n  

r o l  i mp o r t a n t  ma i  a l e s  î n  l u c ră r i l e  d e  l a b o r a t o r ,  d e  r u t i nă .  Se  

p r e f e ră  me t o d e l e  r a p i d e  ş i  c a r e  n u  n e c e s i tă  o  a p a r a t u ră  p r e a  

s o f i s t i c a tă  ş i  l a  u n  p r e ţ  d e  a c h i z i ţ i o n a r e  f o a r t e  ma r e  
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4 Metode cromatografice  

 

 

 D i n t r e  t o a t e  me t o d e l e  d e  s ep a r a r e ,  c r o ma t o g r a f i a  a r e  o  p o z i ţ i e  u n i că ,  

p u t â n d  f i  a p l i c a tă  t u t u r o r  p r o b l e me l o r  d i n  t o a t e  d o me n i i l e  ş t i i n ţe i ,  a v â n d  o  

ră s p â n d i r e  d e - a  d r e p t u l  e x p l o z i vă  î n  u l t i mi i  4 0  d e  a n i .  

 C r o ma t o g r a f i a  p r e z i n tă  a n u mi t e  t ră să t u r i  c o mu n e  t u t u r o r  me t o d e l o r  

c r o ma t o g r a f i c e  c a r e  v o r  f i  p r e z e n t a t e  î n  c o n t i n u a r e .  

 

 

4 .1 Istoric  

 

 P r i me l e  e x p e r i me n tă r i  c r o ma t o g r a f i c e  a u  f o s t  r e a l i z a t e  l a  î n c e p u t u l  

s e c o l u l u i  î n  mo d  i n d e p e n d e n t  d e  că t r e  D a v i d  D a y ,  i n g i n e r  d e  mi n e  g e o l o g  ş i  

d e  M i h a i l  Ţv e t ,  b o t a n i s t  ş i  f i z i c i a n - c h i mi s t .  

 U rmă t o r u l  p a s  a  fo s t  r e a l i z a t  d e  M a r t i n  ş i  S y n g e  ( 1 9 4 1 )  r e u ş i n d  

s e p a r a r e a  a mi n o a c i z i l o r  p e  o  c o l o a nă  u mp l u tă  c u  s i l i c a g e l  s a t u r a t  c u  a pă  i a r  

c a  f a ză  mo b i lă  a u  u t i l i z a t  c l o r o fo r m ş i  a l c o o l  n - b u t i l i c .  

 Consden ,  Gordon  ş i  M a r t i n  ( 1 9 4 4 )  p r i n  î n l o c u i r e a  s u p o r t u l u i  d e  

s i l i c a g e l  c u  b e n z i  d e  h â r t i e  p u n  b a z e l e  c r o ma t o g r a f i e i  p e  h â r t i e .  

 C r o ma t o g r a f i a  p e  s t r a t  s u b ţ i r e  e s t e  d e s c r i să  p e n t r u  p r i ma  d a tă  d e  

I z ma i l o v  ş i  S h r a i b e r  ( 1 9 3 8 )  ş i  a  f o s t  s t a n d a r d i z a tă  ş i  p e r f e c ţ i o n a tă  d e  că t r e  

S t h a l l  î n  E u r o p a  ş i  K i r c h n e r  î n  A me r i c a .  A s tăz i  a c e a s tă  t e h n i că  a r e  o  

ră s p â n d i r e  u n i v e r s a lă  d a t o r i tă  v i t e z e i  ma r i  d e  e l u a r e  ş i  a  u n e i  b u n e  

r e z o l u ţ i i .  
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4.2 Clasif icarea metodelor cromatografice  

 

 C r o ma t o g r a f i a  p o a t e  f i  î mpă r ţ i tă  î n  u r mă t o a r e l e  d o me n i i  g e n e r a l e :  

 

1.C r o ma t o g r a f i a  d e  a d s o r b ţ i e  
2.C r o ma t o g r a f i a  d e  r e p a r t i ţ i e  
3.C r o ma t o g r a f i a  d e  e x c l u d e r e  
4.C r o ma t o g r a f i a  d e  s c h i mb  i o n i c  

 
 A c e s t e a  n u  t r e b u i e  c o n f u n d a t e  c u  o p e r a ţ i i l e  d e  l a b o r a t o r .  D e  e x e mp l u  

r e p a r t i ţ i a  p o a t e  f i  făc u tă  p e  h â r t i e  ( c r o ma t o g r a f i a  p e  h â r t i e ) ,  î n t r - o  c o l o a nă  

( r e p a r t i ţ i a  p e  c o l o a nă ,  f a z a  i n v e r să  ş i  c r o ma t o g r a f i a  d e  g a z e ) ,  s a u  î n  s t r a t  

s u b ţ i r e  ( c r o ma t o g r a f i a  î n  s t r a t u r i  s u b ţ i r i .  P r i n c i p i u l  f u n d a me n t a l  a l  

r e p a r t i ţ i e i  e s t e  a c e l a ş i  î n  t o a t e  a c e s t e  c a z u r i .  D i f e r e n ţa  c o n s tă  î n  ma n i e r a  î n  

c a r e  e s t e  e x e c u t a t  e x p e r i me n t a l  e f e c t u l  d e  r e p a r t i ţ i e .  

 Î n  c o n t i n u a r e  t r e b u i e  să  s e  ţ i nă  s e a ma  d e  t i p u l  f a z e l o r  p r e z e n t e .  T o a t e  

p r o c e d e e l e  c r o ma t o g r a f i c e  i mp l i că  o  f a ză  mo b i lă  c a r e  t r e c e  p e s t e  o  f a ză  

s t a ţ i o n a ră .  A şa d a r  s o l u t u l  e s t e  d i s t r i b u i t  î n t r e  c e l e  2  f a z e ,  mo t i v u l  

p a r t i c u l a r  p e n t r u  mo d u l  î n  c a r e  a r e  l o c  d i s t r i b u ţ i a  r e p r e z e n t â n d  c h e i a  

s i s t e mu l u i  c r o ma t o g r a f i c .  
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5 Optimizarea fazei mobile  

 

 F i i n d  d a t  u n  s i s t e m f o r ma t  d i n  F a z a  S t a ţ i o n a ră  ( F S ) ,  p r o b a  d e  s t u d i a t  

( P R O B A ) ,  p r o b l e ma  c r o ma t o g r a f i e i  p l a n e  e s t e  a l e g e r e a  c e l u i  ma i  o p t i m 

a me s t e c  d e  s o l v e n ţ i  c a r e  să  f o r me z e  F a z a  M o b i lă  ( F M )  a s t f e l  î n c â t  s e p a r a r e a  

să  f i e  ma x i mă .   

 
5.1 Enunţul problemei 

 

 S e p a r a r e a  d i f e r i t e l o r  s u b s t a n ţe  d i n t r - u n  a me s t e c  c o n s t i t u i e  u n a  d i n t r e  

c e l e  ma i  i mp o r t a n t e  p r o b l e me  a l e  c h i mi e i  a n a l i t i c e  ş i  p r e p a r a t i v e .  Î n  c a z u l  

u n o r  s u b s t a n ţe  c u  p r o p r i e tă ţ i  f o a r t e  a s e mănă t o a r e  p r o b l e ma  d e v i n e  f o a r t e  

d i f i c i lă .  D i n t r e  t o a t e  me t o d e l e  d e  s e p a r a r e  f o l o s i t e  î n  p r e z e n t  d e  t e h n o l o g i e  

ş i  d e  c h i mi a  a n a l i t i că ,  a t â t  d i n  p u n c t  d e  v e d e r e  t e o r e t i c  c â t  ş i  p r a c t i c  

me t o d a  c r o ma t o g r a f i că  a r e  c e a  ma i  ma r e  e f i c a c i t a t e  [ L i t e a n u , 6 0 ] .  

 Î n  s e p a r a r e a  c r o ma t o g r a f i că ,  d a că  două  s a u  ma i  mu l t e  p i c u r i  s u n t  

s u p r a p u s e ,  s i s t e mu l  c r o ma t o g r a f i c  c o r e s p u n ză t o r  ( s o l v e n ţ i + c o mpu ş i )  

f u r n i z e a ză  o  p e r f o r ma n ţ ă  mi n i mă  ( n u  e x i s tă  s e p a r a r e ) .  

 Dacă  t o a t e  p i c u r i l e  s u n t  s e p a r a t e  p e n t r u  f i e c a r e  c o mp u s ,  a c e a s t a  

r e p r e z i n tă  p e r f o r ma n ţa  ma x i mă .  

 Î n  s i s t e me l e  c r o ma t o g r a f i c e ,  f o a r t e  mu l t e  c o n d i ţ i i  d u c  l a  o b ţ i n e r e a  

u n u i  mi n i m l o c a l ,  a s t f e l  î n c â t  s e  p r e f e ră  c a l e a  e x p e r i me n t a lă .  P r o b l e ma  e s t e ,  

d e c i ,  î n  a  p r e z i c e  p o z i ţ i a  ma x i mu l u i  l o c a l  ş i  a - l  a l e g e  p e  c e l  ma i  b u n  ma x i m 

l o c a l ( n u mi t  ş i  ma x i m g l o b a l ) .  C â n d  î n  a c e s t  s p a ţ i u  a l  s o l u ţ i i l o r  e l  e s t e  

l o c a l i z a t  a p r o x i ma t i v ,  p r o c e d u r i l e  d e  o p t i mi z a r e  l o c a lă  a u  r o l u l  d e  a  gă s i  

e x a c t  p o z i ţ i a  ma x i mu l u i  [ M a s s a r t , 3 0 5 ] .  
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5.2 Istoric ş i  referinţe bibliografice 
 

 

  M F M  :  m e t o dă  d e  d e t e r m i n a r e  î n  c r o m a t o g r a f i e .  

 

 A c e a s tă  me t odă  ( me t o d a  mu l t i f a c t o r )  a  fo s t  p u să  î n  e v i d e n ţ ă  d e  S .N .  

Demi ng ,  J .G .  Bowe l  ş i  K . D .  B o w e r  î n  a n u l  1 9 8 4  ş i  a  f o s t  e x p e r i me n t a tă  

p e n t r u  s t u d i u l  d e p e n d e n ţe i  t i mp u l u i  d e  r e t e n ţ i e  î n  p r o b a  d e  a c i d  

h i d r o c i n a mi c  ( C 6 H 5 CH 2 CH 2 COOH)  în  func ţ i e  d e  p H  ş i  c o n c e n t r a ţ i a  I I R  ( i o n -

i n t e r a c t i o n  r e a g e n t ) .  S - a u  p r e p a r a t  1 6  e l u e n ţ i  (  ( 0 . 0 ;  1 . 5 ;  3 . 0 ;  

5 . 0 ) [ I I R ]× ( 3 . 6 ;  4 . 4 ;  5 . 2 ;  6 . 0 ) p H  )  .  R e z u l t a t e l e  a u  f o s t  r e p r e z e n t a t e  î n  

func ţ i e  d e  p H ,  o b ţ i n â n d u - s e  4  c u r b e .  

 S - a  cău t a t  ş i  s - a  gă s i t  d e p e n d e n ţa  ma t e ma t i că  s u b  f o r ma :  

 

  t R = f H A t H A + f A t A + f A f H S b [ I IR] 1 / c  

 

u n d e  t R  e s t e  t i mp u l  d e  r e t e n ţ i e  o b s e r v a t  p e n t r u  a c i d u l  h i d r o c i n a mi c ,  f H A  

e s t e  f o r ma   c o n j u g a tă  a  a c i d u l u i  i a r  a l  t r e i l e a  t e r me n  dă  e x p r e s i a  

i n t e r a c ţ i u n i i  î n t r e  p H  ş i  [ I I R ] .  M a i  mu l t e  d e t a l i i  s u n t  p r e z e n t a t e  î n t r - o  

r e f e r i r e  ma i  v e c h e  ( 1 9 8 0 )  a  l u i  S . N .  D e mi n g .  Î n  a c e a s tă  r e f e r i r e  s u n t  

p r e z e n t a t e  d i a g r a me l e  p e n t r u  9  c o mpu ş i  ( h i d r o c i n a mi c ,  c i n a mi c ,  

p e n t i l a c e t i c ,  f e n i l a l a n i nă ,  c u ma r i c ,  f e r u l i c ,  p e n t i l a mi nă ,  c a f e e i c ,  v a n i l i c ) .  

D i s c u ţ i i l e  c a r e  u r me a ză  î n  a c e s t  a r t i c o l  s e  f a c  p e  s e a ma  s t u d i u l u i  

c o mp o r tă r i i  c e l o r  9  c o mpu ş i .  

 M a s s a r t  p u n e  î n  e v i d e n ţ ă  [ 3 1 0 ]  c a r a c t e r u l  g e n e r a l  a l  me t o d e i  ( M F M )  

în  func ţ i e  d e  d i f e r i ţ i  f a c t o r i  c r o ma t o g r a f i c i  :  p H ,  [ I I R ] ,  t e mpe r a t u ră ,  

c o n c e n t r a ţ i a  u n o r  mo d i f i c a t o r i  o r g a n i c i ,  e t c .  

 Î n  c e e a  c e  n e  p r i v e ş t e  d i r e c t ,  v o m u t i l i z a  a c e a s tă  me t odă  d e  

r e p r e z e n t a r e  a  t i mp u l u i  d e  r e t e n ţ i e  ( s a u  R F )  î n  f u n c ţ i e  d e  f a c t o r i i  :  

c o n c e n t r a ţ i i l e  s o l v e n ţ i l o r  t R = g ( x 1 , x 2 , x 3 , . . . )  ş i  r e s p e c t i v  R f = f ( x 1 , x 2 , x 3 , . . . ) .  

 

 



 15 

  D i a g r a m e l e  f e r e a s t ră  

 

 M e t o d a  a  f o s t  i n i ţ i a tă  d e  L a u b  ş i  P u r n e l l  p e n t r u  o p t i mi z a r e  î n  c a z u l  

u n u i  s i n g u r  f a c t o r  ş i  e s t e  a p l i c a tă  î n  p r e z e n t  c u  s u c c e s  ş i  l a  o p t i mi ză r i  

mu l t i f a c t o r .  N u r o k  ( 1 9 8 1 )  a  a d a p t a t  a c e s tă  me t odă  ş i  a  a p l i c a t - o  î n  

c r o ma t o g r a f i a  p l a nă .  E l  a  r e p r e z e n t a t  ∆Rf  î n  func ţ i e  d e  c o mp o z i ţ i a  

a me s t e c u l u i  s o l v e n t  ( d o i  s o l v e n ţ i ) :  

 

 ∆R k k
k kf =
−

+ +
2 1

1 21 1( )( )
 

 

u n d e  l o g  k S =  a  l o g  X S  +  b  ş i  a , b  c o n s t a n t e  e mp i r i c e  c e  t r e b u i e  d e t e r mi n a t e .  

 S e  r e p r e z i n tă  a p o i  c u r b e l e  d e  s e p a r a r e  p e n t r u  t o a t e  c o mb i n a ţ i i l e  d e  

c â t e  2  p i c u r i ,  î n  s i t u a ţ i a  p r e z e n t a tă ,  p e n t r u  f e n o l ,  o - c r e s o l ,  p - c r e s o l ,  2 , 3 -

x i l e n o l  ş i  3 , 4 - x i l e n o l ,  p e  p o l i a mi dă - T L C ,  f o l o s i n d  a me s t e c u l  s o l v e n t  

a c e t o nă - c i c l o h e x a n  ş i  s e  o b ţ i n  d e c i  1 0  c u r b e  d e  s e p a r a r e .  

 ∆R f  ma x i m e s t e  s i t u a t  î n  i n t e r v a l u l  0 . 0 2 - 0 . 2 .  

 M e t o d a  e s t e  p u ţ i n  u t i l i z a tă  î n  c r o ma t o g r a f i a  d e  g a z  ş i  HPLC ş i  mu l t  

u t i l i z a tă  î n  c r o ma t o g r a f i a  p l a nă .  

 

 

 

  Metoda  ORM  

  

 A  f o s t  i n t r o d u să  d e  G l a j c h  î n  [ 4 ] .  " O v e l a p p i n g  R e s o l u t i o n  M a p "  

( s u p r a p u n e r e a  hă r ţ i l o r  r e z o l u ţ i e i ) ,  î n  c e l e  ma i  mu l t e  a p l i c a ţ i i  e s t e  u t i l i z a tă  

p e n t r u  s e p a r a r e a  u n u i  s e t  d e  c o mpu ş i  s i mi l a r i ,  f o l o s i n d  4  s o l v e n ţ i ,  d i n t r e  

c a r e  a l  4 - l e a  e s t e  a p a  ş i  a r e  r o l  d e  r e g u l a t o r  d e  tă r i e .  

 E c u a ţ i a  ma t e ma t i că  c o n s i d e r a tă  să  d e s c r i e  c o mp o r t a r e a  t i mp u l u i  d e  

r e t e n ţ i e  e s t e  d e  fo r ma  :  

 

  t R = b 0 + b 1 x 1 + b 2 x 2 + b 1 2 x 1 x 2 + b 1 1 x 1
2 + b 2 2 x 2

2  

 

e c u a ţ i e  c e  e s t e  e c h i v a l e n tă  ma t e ma t i c  c u  e c u a ţ i a  :  
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  t R = b 1 x 1 + b 2 x 2 + b 3 x 3 + b 1 2 x 1 x 2 + b 1 3 x 1 x 3 + b 2 3 x 2 x 3  

 

 De  me n ţ i o n a t  că  e a  " î mpr umută "  mo d u l  d e  i n t e r p r e t a r e  a l  d i a g r a me i  

ob ţ i n u t e  d e  l a  t e h n i c a  d i a g r a me l o r  f e r e a s t ră  [ M a s s a r t ] .  

 S .F .Y .L i ,  H .K .  Lee  ş i  C . P .  O n g  î n  1 9 8 9  ş i  a p o i  î n  1 9 9 0  p r e z i n tă  

a p l i c a r e a  s c h e me i  O R M  p e n t r u  o p t i mi z a r e a  s e p a ră r i i  a  1 1  f e n o l i  ş i  a p o i  a  

u n u i  a me s t e c  d e  1 0  h i d r o c a r b u r i  a r o ma t i c e  p o l i c i c l i c e .  A j u s t a r e a  a d u să  

mo d e l u l u i  î n  a c e s t  c a z  e s t e  că  s e  v a  o p t i mi z a  r e z o l u ţ i a  R S  ş i  e c u a ţ i a  s e  

î mb u nă tă ţe ş t e  c u  u n  n o u  t e r me n  :  

 

  R S = b 1 x 1 + b 2 x 2 + b 3 x 3 + b 1 2 x 1 x 2 + b 1 3 x 1 x 3 + b 2 3 x 2 x 3 + b 1 2 3 x 1 x 2 x 3  

 

 S e  p r e z i n tă  r e z u l t a t e l e  s u b  f o r ma  u n e i  d i a g r a me  d e  s u p r a p u n e r e  d e  

hă r ţ i  d e  r e z o l u ţ i e  p e n t r u  c e l e  9  p e r e c h i  d e  p i c u r i  a d i a c e n t e .  
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5.3 Modele chimice 
 

 

 Î n  c e e a  c e  a m e f e c t u a t  e x p e r i me n t a l  n e - a m p r o p u s  să  s t u d i e m 

c o mp o r t a r e a  a me s t e c u r i l o r  d e  3  s o l v e n ţ i ,  f i e c a r e  d i n t r e  a c e ş t i  s o l v e n ţ i  f i i n d  

a l e s  d i n t r - o  a l tă  c l a să  d e  tă r i e .  

 A m a l e s  a s t f e l ,  i z o p r o p a n o l  (ε= 3 , 9 ) ,  c l o r o f o r m (ε= 4 , 1 )  ş i  a c e t o nă  

(ε= 5 , 1 ) .  C a  f a z a  s t a ţ i o n a ră  a m u t i l i z a t  s i l i c a g e l  M E R C .  

 P r o b a  d e  a n a l i ză  a  fo s t  c o n s t i t u i tă  d i n  5  me d i c a me n t e  t r a n c h i l i z a n t e  :  

me d a z e p a m,  n a p o t o n ,  n i t r a z e p a n ,  o x a z e p a n  ş i  b i a z .  

 

 P e n t r u  a  mo d e l a  c o mp o r t a r e a  a c e s t o r  me d i c a me n t e  l a  s e p a r a r e a  p e  

s t r a t  s u b ţ i r e ,  a u  f o s t  a l e ş i  f a c t o r i i  c r o ma t o g r a f i c i  :  

 

 

  A  V i t e z a  r e l a t i vă  d e  m i g r a r e  R F   

 

•  d e d u să  d i n  t i mp u l  d e  r e t e n ţ i e  t R  p e  b a z a  u r mă t o a r e l o r  r e l a ţ i i :   

  v
L
tZ
R=  ş i  v

L
t
M=   

u n d e  t  e s t e  t i mp u l  d e  mi g r a r e  ş i  L M  r e s p e c t i v  L R  d i s t a n ţe l e  p e  c a r e  a u  mi g r a t  

s o l v e n t u l  ş i  r e s p e c t i v  c o mp u s u l  s t u d i a t .  D i n  d e f i n i ţ i a  l u i  R F  :  

  R
v
vF

Z=  

i n t r o d u c â n d  r e l a ţ i i l e  a n t e r i o a r e  o b ţ i n e m :  

  R
L
LF

R

M

=          ( 1 )  

•  c o n s i d e r a tă  c a  d e p e n d e n tă  d e  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  s o l v e n ţ i l o r  

 î n  fo r ma  

  R F = f ( x 1 , x 2 , x 3 )  

c u  c o n d i ţ i i l e  s u p l i me n t a r e   

  x 1 + x 2 + x 3≤1 ;  x 1≥0 ;  x 2≥0 ;  x 3≥0  
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 P r o b l e ma  o p t i mu l u i  e s t e  a s t f e l  o  p r o b l e mă  d e  o p t i m c u  l e gă t u r i  

( c o n d i ţ i i )  d e  t i p  L a g r a n g e .  

 

 

  B  R e z o l u ţ i a  R S   

 

•  p e n t r u  c a r a c t e r i z a r e a  s e p a r a b i l i tă ţ i i  a  d o i  c o mp o n e n ţ i  s e   

u t i l i z e a ză  no ţ i u n e a  d e  r e z o l u ţ i e ,  e a  f i i n d  o  n o ţ i u n e  ma i  c u p r i n ză t o a r e ,  

c o n ţ i n â n d  ş i  mă r i mi l e  c e  c a r a c t e r i z e a ză  d i n a mi c a  p r o c e s e l o r  d i n  s t r a t u l  

s u b ţ i r e ,  e f i c a c i t a t e a  s t r a t u l u i  p r e c u m ş i  s e l e c t i v i t a t e a  l u i .  

•  d e d u să  d i n  t i mp i i  d e  r e t e n ţ i e  t R  p e  b a z a  u r mă t o a r e i  r e l a ţ i i :  

   

    R
L L

w wS
R R=

−

+
2 1

2 2 1( )
      ( 2 )  

 

unde LR i
e s t e  d i s t a n ţe l e  p e  c a r e  a u  mi g r a t  c o mpu ş i i  s t u d i a ţ i  ş i  w i  f i i n d  r a z a  

s p o t u l u i  p e n t r u  f i e c a r e  c o mp u s .  

•  c o n s i d e r a tă  c a  d e p e n d e n tă  d e  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  s o l v e n ţ i l o r  

 î n  fo r ma  

R S = h ( x 1 , x 2 , x 3 )  

 

c u  c o n d i ţ i i l e  s u p l i me n t a r e   

x 1 + x 2 + x 3≤1 ;  x 1≥0 ;  x 2≥0 ;  x 3≥0  

 

 P r o b l e ma  o p t i mu l u i  e s t e  a s t f e l  o  p r o b l e mă  d e  o p t i m c u  l e gă t u r i  

( c o n d i ţ i i )  d e  t i p  L a g r a n g e .  
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5.4 Modele statist ice 
 

 

  1  M o d e l u l  c u  6  t e r m e n i  

  

 D e p e n d e n ţa  s e  c o n s i d e ră  d e  f o r ma :  

  Y= a 1 x 1 + a 2 x 2 + a 3 x 3 + a 4 x 1 x 2 + a 5 x 1 x 3 + a 6 x 2 x 3  

u n d e  Y  e s t e  v a r i a b i l a  s t u d i a tă  ş i  a 1 ,  a 2 ,  a 3 ,  a 4 ,  a 5 ,  a 6  c o e f i c i e n ţ i  c e  u r me a ză  

a  f i  d e t e r mi n a ţ i  p e  b a z a  e x p e r i me n t e l o r .  

 C o e f i c i e n ţ i i  r e f e ră  după  c u m u r me a ză :  

  a 1 ,  a 2 ,  a 3  c o mp o r t a r e a  î n  s o l v e n ţ i  p u r i  

  a 4 ,  a 5 ,  a 6  c o mp o r t a r e a  î n  a me s t e c u r i  b i n a r e  d e  s o l v e n ţ i  

 

 

  2  M o d e l u l  c u  7  t e r m e n i  

  

 D e p e n d e n ţa  s e  c o n s i d e ră  d e  f o r ma :  

  Y= a 1 x 1 + a 2 x 2 + a 3 x 3 + a 4 x 1 x 2 + a 5 x 1 x 3 + a 6 x 2 x 3 + a 7 x 1 x 2 x 3  

u n d e  Y  e s t e  v a r i a b i l a  s t u d i a tă  ş i  a 1 ,  a 2 ,  a 3 ,  a 4 ,  a 5 ,  a 6 ,  a 7  c o e f i c i e n ţ i  c e  

u r me a ză  a  f i  d e t e r mi n a ţ i  p e  b a z a  e x p e r i me n t e l o r .  

 C o e f i c i e n ţ i i  r e f e ră  după  c u m u r me a ză :  

  a 1 ,  a 2 ,  a 3  c o mp o r t a r e a  î n  s o l v e n ţ i  p u r i  

  a 4 ,  a 5 ,  a 6  c o mp o r t a r e a  î n  a me s t e c u r i  b i n a r e  d e  s o l v e n ţ i  

  a 7  v a l i d a r e a  c o mp o r tă r i i  î n  a me s t e c u l  t e r n a r  d e  s o l v e n ţ i  
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5.5 Alegerea datelor de intrare 
 

 

  C o n s i d e r a r e a  tă r i e i  s o l v e n ţ i l o r ;  a j u s t a r e a  tă r i e i  

 

 După  u n i i  a u t o r i ,  e x i s tă  u n  a l  d o i l e a  c r i t e r i u  î n  a l e g e r e a  c o mp o z i ţ i e i  

s o l v e n t u l u i ,  a c e s t a  f i i n d  tă r i a  s o l v e n t u l u i .  Î n  s i t u a ţ i a  î n  c a r e  tă r i a  

s o l v e n t u l u i  e s t e  l u a tă  î n  c o n s i d e r a r e  c a  c r i t e r i u ,  s e  f o l o s e ş t e  s c a r a  tă r i e i  

s o l v e n ţ i l o r .  

 A c e a s tă  s c a ră  c o n ţ i n e  v a l o r i l e  d e  tă r i e  a l e  f i e că r u i  s o l v e n t  î n  p a r t e  ε ,  

d e d u s e  e x p e r i me n t a l .  

 Î n  a me s t e c u r i  d e  s o l v e n ţ i  e s t e  v a l a b i lă  r e l a ţ i a :  

  ST a a b b= + +ε ϕ ε ϕ ...        ( 3 )  

î n  c a r e  ε i  tă r i i l e  i n d i v i d u a l e  a l e  s o l v e n ţ i l o r  ş i  ϕ i  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  

s o l v e n ţ i l o r  î n  a me s t e c u l  d e  s o l v e n ţ i .  R e l a ţ i a  p e r mi t e  a şa d a r  c a l c u l u l  tă r i e i  

a me s t e c u r i l o r  d e  s o l v e n ţ i .  

 C â n d  s e  u r mă r e ş t e  2  s a u  ma i  mu l t e  a me s t e c u r i  să  a i bă  a c e e a ş i  tă r i e ,  s e  

i n t r o d u c e  î n  a me s t e c  u n  n o u  s o l v e n t ,  d e  o b i c e i  a p a ,  c u  a j u t o r u l  că r e i a  s e  

a j u s t e a ză  tă r i a  a me s t e c u l u i .  F r a c ţ i a  mo l a ră  d e  a pă  î n  a me s t e c  d e p i n d e  d e  

tă r i a  p e  c a r e  n e - a m p r o p u s  să  o  a t r i b u i m a me s t e c u l u i  d e  s o l v e n ţ i .  

 Î n  a c e s t  c a z ,  a p a  s e  n u me ş t e  că rău ş ,  i a r  a me s t e c u l  o b ţ i n u t  s e  n u me ş t e  

a me s t e c  i s o - e l u t r o p i c .  

 D i s t i n g e m d e c i  2  v a r i a n t e :  

  a  pă s t r a r e a  c o m p o z i ţ i e i  i n i ţ i a l e  a  a m e s t e c u r i l o r   d e  s o l v e n ţ i ,  c u  

tă r i i  d i f e r i t e ,  fă ră  i n t r o d u c e r e a  a p e i  î n  s i s t e m  

  b  i n t r o d u c e r e a  a p e i  î n  s i s t e m u l  d e  s o l v e n ţ i  c a  că rău ş ,  până  

c â n d  a m e s t e c u r i l e  d e v i n  i s o e l u t r o p i c e  
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  T r i u n g h i u l  S n y d e r  

 
(100,0,0)

(0,100,0) (0,0,100)

(50,50,0) (50,0,50)

(0,50,50)

(33,33,33)

 
 

 Î n  s i t u a ţ i i l e  î n  c a r e  s e  s t u d i a ză  d e p e n d e n ţa  u n e i  s e p a ră r i  

c r o ma t o g r a f i c e  d e  c o mp o z i ţ i a  u n u i  a me s t e c  d e  3  s o l v e n ţ i ,  p e n t r u  o  b u nă  

a c o p e r i r e  a  d o me n i u l u i  d e  v a l o r i  p e  c a r e  l e  p o t  l u a  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  

s o l v e n ţ i l o r  c o n s t i t u t i v i  a i  a me s t e c u l u i ,  a l e g e r e a  p u n c t e l o r  d e  a n a l i ză  s e  f a c e  

p e  b a z a  u r mă t o r u l u i  c r i t e r i u :  

  -  s e  i a u  î n t â i  p u n c t e l e  î n  c a r e  s o l v e n ţ i i  s u n t  i n d i v i d u a l i  a d i că  

( 1 0 0 , 0 , 0 ) ,  ( 0 , 1 0 0 , 0 ) ,  ( 0 , 0 , 1 0 0 )  

  -  s e  i a u  p u n c t e l e  î n  c a r e  s o l v e n ţ i i  s u n t  p r e z e n ţ i  î n  a me s t e c u r i  

b i n a r e  e c h i p r o c e n t u a l e  a d i că  ( 5 0 , 0 , 5 0 ) ,  ( 5 0 , 5 0 , 0 ) ,  ( 0 , 5 0 , 5 0 )  

  -  s e  i a  a me s t e c u l  t e r n a r  e c h i p r o c e n t u a l  ( 3 3 , 3 3 , 3 3 ) .  

 A c e s t  a l g o r i t m p o a t e  f i  p r e z e n t a t  ş i  g r a f i c ,  c u m s e  o b s e r vă  î n  f i g u r a  d e  

ma i  s u s ,  t r i u n g h i u l  S n y d e r ,  c e  dă  i l u s t r a r e a  g r a f i că  a  c o mp o z i ţ i e i  u n u i  

a me s t e c  t e r n a r .  

 

 

  Numă r u l  d a t e l o r  d e  i n t r a r e  

 

 Î n  s i t u a ţ i i l e  c â n d ,  f o l o s i n d  mo d e l e l e  s t a t i s t i c e  d e s c r i s e  ma i  s u s ,  

t r e b u i e  să  a l e g e m d a t e  d e  i n t r a r e  p e n t r u  e s t i ma r e a  p a r a me t r i l o r ,  a c e a s tă  

a l e g e r e  s e  f a c e  ţ i n â n d  s e a ma  d e  a l g o r i t mu l  p r e z e n t a t  ma i  s u s .  

 Dacă  a v e m n e v o i e  d e  6  s e t u r i  d e  d a t e ,  a t u n c i  s e  a l e g  d e  o b i c e i  p r i me l e  

6  d i n  a l g o r i t m,  d a că  a v e m n e v o i e  d e  7  s e t u r i  s e  c o n s i d e ră  t o a t e  c e l e  7  

p r e z e n t a t e  î n  a l g o r i t m.  Î n  s i t u a ţ i i l e  î n  c a r e  d e t e r mi nă r i l e  u l t e r i o a r e  s e  
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b a z e a ză  p e  ma i  mu l t  d e  7  s e t u r i  d e  d a t e ,  d i f e r e n ţa  d e  s e t u r i  d e  d a t e  s e  a l e g e  

p e  c o n s i d e r e n t e  d e  s i me t r i e  s a u  p e  c o n s i d e r e n t e  d e  o p t i m.  

 O r i c a r e  a r  f i  a l e g e r e a  n o a s t ră ,  e s t e  i mp o r t a n t  d e  me n ţ i o n a t  că  numă r u l  

d a t e l o r  d e  i n t r a r e  j o a că  u n  r o l  i mp o r t a n t  î n  d e t e r mi nă r i l e  c a r e  s e  f a c  p e  b a z a  

l o r .  P e n t r u  a  a r g u me n t a  a c e s t  l u c r u ,  e s t e  s u f i c i e n t  să  me n ţ i o năm că  î n  s p a ţ i i  

c o n t r a c t i v e ,  c u m e s t e  s p a ţ i u l  s o l u ţ i i l o r  d e  o p t i m,  fu n c ţ i o n e a ză  t e o r e ma  

l i mi tă  c e n t r a lă ,  p e  b a z a  că r e i a  s e  p o a t e  s p u n e  că  mă r i n d  n u mă r u l  d a t e l o r  d e  

i n t r a r e  c u  s i g u r a n ţ ă  n e  a p r o p i e m d e  p u n c t u l  d e  o p t i m.  

 R e l a t i v  l a  me t o d a  d e  r e z o l v a r e  a l e a să ,  s i t u a ţ i i l e  î n  c a r e  n u mă r u l  

n e c u n o s c u t e l o r  ( c o e f i c i e n ţ i l o r )  e s t e  e g a l  c u  n u mă r u l  e x p e r i me n t e l o r ,  

s i t u a ţ i e  t r i v i a lă  d e  a l t f e l ,  s e  r e z o l vă  f o r mâ n d  u n  s i s t e m d e  e c u a ţ i i  c e  a r e  

a t â t e a  e c u a ţ i i  c â t e  n e c u n o s c u t e  a v e m.  

 C e a  d e - a  d o u a  s i t u a ţ i e  a r  f i  c â n d  n u mă r u l  n e c u n o s c u t e l o r  e s t e  ma i  

ma r e  d e c â t  a l  e x p e r i me n t e l o r  e fe c t u a t e ,  s i s t e mu l  n e a v â n d  o  s o l u ţ i e  u n i că ,  

r e z o l v a r e a  f i i n d  p a r a me t r i că .  

 Î n  c e a  t r e i a  s i t u a ţ i e ,  c e a  ma i  u z u a lă ,  numă r u l  e x p e r i me n t e l o r ,  d e c i  a l  

e c u a ţ i i l o r ,  d e pă şe ş t e  n u mă r u l  n e c u n o s c u t e l o r  ş i  r e z o l v a r e a  a c e s t o r  t i p u r i  d e  

s i s t e me  c u n o a ş t e  o  foa r t e  l a r gă  v a r i a ţ i e .  T o t u ş i ,  e x i s tă  ş i  a i c i ,  o  me t o dă  

c o n s a c r a tă  ş i  ră s p â n d i tă ,  me t o d a  c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e .  
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5.6 Metode de rezolvare  

 

E s t i m a r e a  p a r a m e t r i l o r  e c u a ţ i l o r  f u n c ţ i o n a l e  

T e o r i a  e s t i m a ţ i e i  

 

 De f in i ţ i e  

 Î n ţe l e g e m p r i n  e c u a ţ i e  f u n c ţ i o n a lă  g e n e r a l i z a tă  o  e x p r e s i e  d e  f o r ma  

X=Φ ( T ) ,  u n d e  T = T ( t ) ;  X = X ( t )  ş i  T  p o a t e  f i  v a r i a b i lă  s a u  v e c t o r  a l e a t o r  i a r  X  

e s t e  v a r i a b i lă  s a u  v e c t o r  a l e a t o r .  

 

 O b s e r v a ţ i i  

 Dacă  X  e s t e  v a r i a b i lă  a l e a t o a r e  a t u n c i  v o m e s t i ma  p a r a me t r i i  c e  

i n t e r v i n  î n  e c u a ţ i i  f u n c ţ i o n a l e  d e  f o r ma  x = f ( t )  i a r  d a că  X  e s t e  v e c t o r  a l e a t o r  

a t u n c i  v o m e s t i ma  p a r a me t r i i  c e  i n t e r v i n  î n  s i s t e me  d e  e c u a ţ i i  f u n c ţ i o n a l e  

d e  f o r ma  x i = f i ( t ) .  

 E s t i ma r e a  p a r a me t r i l o r  c u r b e l o r  d e  r e g r e s i e  ( t r e n d )  s a u  a  p a r a me t r i l o r  

c e  i n t e r v i n  î n  fu n c ţ i i  d e  s e z o n a l i t a t e  s e  f a c e  p r i n  me t o d e  s p e c i f i c e .  

 Ace ş t i  p a r a me t r i i  p o t  f i  e s t i ma ţ i  p l e c â n d  d e  l a  p r e mi s e  d i f e r i t e  d u pă  

c u m u r me a ză :   

 

 M e t o d a  m e d i e i  c o n d i ţ i o n a t e .  A c e a s t a  me t o dă  d e n u mi tă  ş i  me t o d a  

c e l o r  ma i  mi c i  d i s p e r s i i  a  f o s t  f u n d a me n t a tă  d e  A .  N .  Ko lmogorov .   

 E s t i ma ţ i a  s e  o b ţ i n e  p r i n  mi n i mi z a r e a  r i s c u l u i  d e f i n i t  c a  me d i e  a  

f unc ţ i e i  d e  p i e r d e r e  pă t r a t i c e  c ( X , T )  d a tă  d e  :   

 c ( X , T ) = ( X - T ) ( X - T ) .  

 

 M e t o d a  p r o b a b i l i tă ţ i i  a p o s t e r i o r i  m a x i m e .  I d e e a  me t o d e i  d e  e s t i ma r e  

a  p a r a me t r i l o r  î n  a c e s t  mo d  s tă  l a  b a z a  f o r mu l e i  l u i  B a y e s  î n că  d e  l a  

j u mă t a t e a  s e c o l u l u i  X V I I .  D e  a c e e a  e s t i ma ţ i i l e  o b ţ i n u t e  c u  a j u t o r u l  a c e s t e i  

me t o d e  s e  n u me s c  a d e s e a  e s t i ma ţ i i  b a y e s i e n e .   

 E s t i ma ţ i a  s e  o b ţ i n e  p r i n  mi n i mi z a r e a  r i s c u l u i  d e f i n i t  p r i n  f u n c ţ i a  d e  

p i e r d e r e  u n i f o r mă  c ( X , T )  d a tă  d e  :  

 c ( X , T ) = 0 ,  X ( t ) - T ( t ) < D / 2  

 c ( X , T ) = 1 ,  X ( t ) - T ( t )≥D/2  
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 M e t o d a  v e r o s i m i l i tă ţ i i  m a x i m e  a  f o s t  e l a b o r a tă  d e  R .  F i s c h e r  î n  

1 9 1 2 .   S e  a l e g e  a c e a  e s t i ma ţ i e  p e n t r u  c a r e  f u n c ţ i a  d e  v e r o s i mi l i t a t e  e s t e  

ma x i mă  :   

 f (  X ( t )  ,  T ( t )  )  =  P (  X ( t ) |T ( t )  ) P (  T ( t )  )  =  m a x  

 

 S e  d e mo n s t r e a ză  că  a c e s t  l u c t r u  e s t e  e c h i va l e n t  c u  a l e g e r e a  f u n c ţ i e i  d e  

p i e r d e r e  :  

 c ( X , T )  =  1 - e x p (  ( x - T ) ( X - T ) / 2  ) .  

 

 M e t o d a   m i n i m a x   a  f o s t  f u n d a me n t a tă  d e  J .  Newman  ş i  d e z v o l t a tă  

ma i  t â r z i u  d e  A .  Wa a l d .  C o n f o r m a c e s t e i  me t o d e ,  e s t i ma ţ i a  t r e b u i e  a s t f e l  

d e t e r mi n a tă ,  î n c â t  r i s c u l  ma x i m să  d e v i nă  mi n i m s a u ,  a l t f e l  s p u s ,  e r o r i l e  

ma x i me  să  d e v i nă  mi n i me .  

 Ca  ş i  c e l e l a l t e  me t o d e ,  o p t i ma l i t a t e a  e s t i ma ţ i e i  s e  c a r a c t e r i z e a ză  c u  

a j u t o r u l  f u n c ţ i e i  d e  p i e r d e r e .  I n  a c e s t  c a z  f u n c ţ i a  d e  p i e r d e r e  e s t e  :    

 c (X ,T)= |X-T | .  

 

 S e  p o a t e  d e mo n s t r a  că  e s t i ma ţ i a  mi n i ma x  c o i n c i d e  c u  e s t i ma ţ i a  p r i n  

me t o d a  v e r o s i mi l i tă ţ i i  ma x i me .  M e t o d a  mi n i ma x  e s t e  î n t r u c â t v a  ma i  d i f i c i lă  

d i n  p u n c t u l  d e  v e d e r e  a l  e f e c t uă r i i  c a l c u l e l o r  f a ţ ă  d e  t o a t e  c e l e l a l t e  me t o d e  

e x p u s e  a n t e r i o r .  

 

 Legă t u r a  m e t o d e i  c e l o r  m a i  m i c i  pă t r a t e  c u  c e l e l a l t e  m e t o d e  d e  

e s t i m a r e .   Î n t r u c â t   me t o d a  c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e  e s t e  f u n d a me n t a tă  

t e o r e t i c  p e  b a z a  r e p a r t i ţ i e i  n o r ma l e ,  l e gă t u r a  e i  c u  c e l e l a l t e  me t o d e  d e  

e s t i ma r e  a  p a r a me t r i l o r  p o a t e  f i  u şo r  d o v e d i tă .  

 Î n t r - a d e vă r ,  me t oda  c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e  r e p r e z i n tă  u n  c a z  p a r t i c u l a r  

a l  me t o d e i  d e  v e r o s i mi l i t a t e  ma x i mă .  Anumi ţ i  p a r a me t r i i  p o t  f i  e s t i ma ţ i  p r i n  

me t oda  c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e  fo l o s i n d  r e l a ţ i i  ma t e ma t i c e  s p e c i f i c e  a l t o r  

me t o d e  d e  e s t i ma r e .  L u c ră r i l e  [ 15 ] , [ 26 ] , [ 27 ] , [28 ] , [ 29 ]  ap ro fundează  l a t u r a  

t e o r e t i că  a  me t o d e i  c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e .   M e t o d a  c e l o r  m a i  m i c i  

pă t r a t e  o  d i s c u tăm p e  l a r g  î n  p a r a g r a f u l  u r mă t o r .  

M C M M P .  E s t i m a r e a  p a r a m e t r i l o r  p r i n  m e t o d a  c e l o r  m a i  m i c i  pă t r a t e  
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 1  Enun ţu l  p r o b l e m e i  

 

 Să  p r e s u p u n e m că  a v e m v a r i a b i l e l e  a l e a t o r i i  :  

  Y = Y ( t ) ,  Z 1 = Z 1 ( t )  ,  Z 2 = Z 2 ( t )  ,  .  .  .  ,  Z m = Z m ( t ) ,  u n d e   

  Y ,  Z 1 ,  Z 2 ,  .  .  .  ,  Z m  : { 1 , . . . , n }→ℜ .  

 Cău tăm func ţ i a   l i n i a ră  c a r e  să  l e g e  d e p e n d e n ţa  l u i   Y   d e  

d e p e n d e n ţe l e  v a r i a b i l e l o r  Z 1  ,  Z 2  ,  .  .  .  ,  Z m  s u b  f o r ma  :  

  f ( t ) = a 1 Z 1 ( t ) + a 2 Z 2 ( t ) + a 3 Z 3 ( t ) +  .  .  .  + a m Z m ( t )   ( 1 )  

 S e  o b s e r vă  că  f unc ţ i a  e s t e  l i n i a ră  ş i  o mo g e nă  î n  Z 1  ,  Z 2  ,  .  .  .  ,  Z m .  

 

 A şa d a r ,  să  s e  d e t e r mi n e  c o e f i c i e n ţ i i  a 1  ,  a 2  ,  .  .  .  ,  a m  ,  a m  a s t f e l  î n c â t  

f ( t )  să  a p r o x i m e z e  c e l  m a i  b i n e  p e  Y ( t )  î n  p u n c t e l e  t 1  ,  t 2  ,  .  .  .  ,  t n  

 2  O b s e r v a ţ i i  

 

 E x p r e s i a  să  a p r o x i m e z e  c e l  m a i  b i n e  r e p r e z i n tă  c h i a r  e s e n ţa  p r o b l e me i  

c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e ,  ş i  d u pă  c u m î i  s p u n e  ş i  n u me l e .  s e  mi n i mi z e a ză  

pă t r a t e l e  e r o r i l o r  d e  a p r o x i ma r e .  

 P r o b l e ma  e s t e  c o n s i s t e n t  e n u n ţa tă  c â n d  n≥m î n  c a z  c o n t r a r  p r o b l e ma  

a v â n d  o  i n f i n i t a t e  d e  s o l u ţ i i .  

 V a r i a b i l e l e  Z 1  ,  Z 2  ,  .  .  .  ,  Z m  n u  s u n t  v a r i a b i l e  i n d e p e n d e n t e ,  e l e  s u n t  

l e g a t e  p r i n  i n t e r me d i u l  v a r i a b i l e i  t i mp .  

 A m a l e s  să  p r e z e n tăm me t oda  c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e  î n  c a z u l  r e g r e s i e i  

l i n i a r e  mu l t i p l e  d e o a r e c e  e s t e  p r e z e n t  u n  g r a d  ma r e  d e  g e n e r a l i t a t e .  

 

 3  R e zo l v a r e  

 

 F i e  f u n c ţ i a  d e  e r o a r e  E r ( t )  d e f i n i tă  p r i n  E r ( t ) = f ( t ) - Y ( t ) .  M i n i mi z â n d  

e r o r i l e  d e  a p r o x i ma r e ,  c o n d i ţ i a  d e  mi n i m d e v i n e  :  

  S Er i
i

n
= =

=
∑ ( ) min.2

1
 

 Mă r i me a  S  d e p i n d e  d e  v a l o r i l e  p e  c a r e  l e  i a u  c o e f i c i e n ţ i i  a k mk , ,=1  

d e c i   mi n i mu l   s e   a t i n g e   c â n d  :  
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∂
∂

∂
∂

∂
∂

∂
∂

S
a a

Er i
a

Er i

Er i Er i
a

Er i Er i k m

k k i

n

ki

n

ki

n

a
i

n

k

= ⇔ = ⇔ = ⇔

⇔ = ⇔ ′ = =

= =

= =

∑ ∑

∑ ∑

0 0 0

2 0 0 1

2

1 1

2

1 1

( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( ) , ,
  ( 2 )  

 Ţ i n â n d  s e a ma  că  a v e m :  

  E r ( t ) = a 1 Z 1 ( t ) + a 2 Z 2 ( t ) + a 3 Z 3 ( t ) + . . . + a m Z m ( t ) +  a m + 1 Z m + 1 ( t ) - Y ( t )  

d e c i ,  t r e c â n d  l a  s u mă ,  l a  mome n t u l  t = i :  

  Er i a Z i Y ij
j

m

j( ) ( ) ( )= − ⇒
=
∑

1
 

  

⇒ −






























= ⇔
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∑ ∑∑
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n
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i
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1 11
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 Făc â n d  n o t a ţ i a  :  

  
M X X i n M XY X i Y i n

i

n

i

n
( ) ( ) / ; ( ) ( ) ( ) /= =

= =
∑ ∑

1 1  
s i s t e mu l  d e  e c u a ţ i i  a l g e b r i c e  d e v i n e  :  

  
a M Z Z M YZ k mj j

j

m

k k( ) ( ) , ,
=
∑ = =

1
1

 
c a r e  e s t e  u n  s i s t e m d e   m  e c u a ţ i i  ş i   m   n e c u n o s c u t e  c u  d e t e r mi n a n t u l  

s i s t e mu l u i  n e n u l  c e  a d mi t e  o  s o l u ţ i e  u n i că .  

 A şa d a r  r e z o l v a r e a  u n u i  s i s t e m d e   n  e c u a ţ i i  c u  m n e c u n o s c u t e ,  u n d e  

n≥m,  s e  r e d u c e  a p l i c â n d  me t o d a  c e l o r  ma i  mi c i  pă t r a t e  l a  r e z o l v a r e a  u n u i  

s i s t e m d e  m e c u a ţ i i  c u  m n e c u n o s c u t e .  

 

S I S E C .  R e z o l v a r e a  s i s t e m e l o r  d e  e c u a ţ i i  l i n i a r e  ş i  o m o g e n e  

 

 F i e  s i s t e mu l  d e  e c u a ţ i i :  
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  a M M k mj k j
j

m

k m, ,) ,
=

+∑ = =
1

1 1  

u n d e :   ( a j ) 1 ≤ j ≤m  s u n t  n e c u n o s c u t e  ş i  

  ( )M k j k m
j m

, 1
1 1
≤ ≤
≤ ≤ +

 ma t r i c e  d e  c o e f i c i e n ţ i  c u n o s c u ţ i  d e  r a n g  m 

 Să  e x p u n e m c u m s e  o b ţ i n e  a c e a s tă  s o l u ţ i e  :  

F i e  u n  s i s t e m d e  e c u a ţ i i  s c r i s  d e s fă şu r a t :  

  

a M a M a M a M M
a M a M a M a M M

a M a M a M

j j m m m

j j m m m

i i j i j

1 1 1 2 1 2 1 1 1 1

1 2 1 2 2 2 2 2 2 1

1 1 2 2

, , , , ,

, , , , ,

, , ,

... ...
... ...

.........................................................................
...

+ + + + + =
+ + + + + =

+ + +

+

+

+ + =

+ + + + + =
















+

+

...
...........................................................................

... ...

, ,

, , , , ,

a M M

a M a M a M a M M

m i m i m

m m j m j m m m m m

1

1 1 2 2 1

 

  

P e n t r u  r e z o l v a r e a  s a  s e  f o l o s e ş t e  me t o d a  l u i  G a u s s  c u  p i v o t  d e s c r i să  î n  

c o n t i n u a r e  :  

 

P 0 .  S e  c o n s t r u i e ş t e  d e t e r mi n a n t u l  e x t i n s  a l  s i s t e mu l u i :  

  
M M M

M M M

m m

m m m m m

1 1 1 1 1

1 1

, , ,

, , ,

...
... ... ... ...

...

+

+

















 

M a t r i c e a  r e z u l t a tă  o  n u mi m ( )M Mi,j 1 i m
1 j m 1

= ≤ ≤
≤ ≤ +

 

P 1 .  i = 1 ;  

P 2 .  S e  c a u tă  k≥ i  p e n t r u  c a r e  c o e f i c i e n t u l  M k , i = ma x i m ( î n  

c o l o a nă ) .  

P 3 .  S e  î n l o c u i e ş t e  l i n i a  k  c u  l i n i a  i  î n  a c e a s tă  ma t r i c e .   

P 4 .  C u  e l e me n t u l  b i , i  f a c e m 0  î n  c o l o a nă  ş i  î mpă r ţ i m  l i n i a  i  c u  

b i , i .  

P 5 .  S e  f a c e  i = i + 1 ;  

P6 .  Dacă  i < m a t u n c i  s a l t  l a  P 2 .  

 

O b s .  D e o a r e c e  t r a n s f o r mă r i l e  e l e me n t a r e  n u  mo d i f i că  s o l u ţ i a  s i s t e mu l u i  

a c e a s t a  n u  e  a f e c t a tă  d e  o p e r a ţ i i l e  e f e c t u a t e .  
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A p l i c â n d  a c e s t  a l g o r i t m a s u p r a  ma t r i c e i  s i s t e mu l u i  o b ţ i n e m o  ma t r i c e  

( m)× ( m+ 1 )  c e  a r e  s u b  d i a g o n a l a  p r i n c i p a lă  0  ş i  p e  d i a g o n a l a  p r i n c i p a lă  1 :  

  
1
0 1
0 0 1

1 1 1

1

b b

b

m m

m m

, ,

,

+

+

















 

D e  a i c i  s e  o b s e r vă  u şo r  s o l u ţ i a  p r i n  î n l o c u i r i  s u c c e s i v e  î n  e c u a ţ i i  p o r n i n d  d e  

l a  u l t i ma  e c u a ţ i e  î n  s u s  :  

  a m = b m , m + 1  ;  

  a m - 1 = b m - 1 , m + 1 - a m×b m - 1 , m  ;  

  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  

  a 1 = b 1 , m + 1 - a 1×b 1 , 2 - . . . - a m×b 1 , m + 1  ;  
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5.7 Metode de interpretare a rezultatelor   

 

 

  F Q .  F a c t o r u l  d e  c a l i t a t e  

  

 F i e  o  d i a g r a mă  c a r e  r e p r e z i n tă  c o mp o r t a r e a  c r o ma t o g r a f i că  a  u n u i  

a me s t e c  d e  c o mpu ş i  :  

t t t t t

c3

c4
c2

c1

c5

3 4 2 1 5
O

caracteristica
calitativa

caracteristica
cantitativa

 
u n d e  c 1 , c 2 , c 3 , c 4 , c 5  s u n t  5  c o mpu ş i  p r e z e n ţ i  î n  a me s t e c  i a r  t 1 ,  t 2 ,  t 3 ,  t 4 ,  t 5  

s u n t  mome n t e l e  d e  ră s p u n s  c r o ma t o g r a f i c .  

 I n t r o d u c e m u n  p a r a me t r u  c a r e  să  c a r a c t e r i z e z e  d i n  p u n c t u l  d e  v e d e r e  

a l  s e p a ră r i i  o  c r o ma t o g r a mă ,  p e  c a r e  î l  d e n u mi m fa c t o r  d e  c a l i t a t e  ş i  î l  

no tăm c u  Q .  

 D e f i n i ţ i e 1 .  F i e  o  s e p a r a r e  c a r a c t e r i z a tă  d e  v i t e z e l e  d e  mi g r a r e  

i n d i v i d u a l e  a l e  c o mpu ş i l o r  s u p u ş i  s e p a ră r i i  R F 1 , . . . ,R F n .  Î n  a c e s t  c a z  f a c t o r u l  

d e  c a l i t a t e  Q  e s t e  d a t  d e :  

  Q=ma x{R F i + 1 - R F i ,  i = 1 , . . . , n - 1 }  

u n d e  ş i r u l  ( R F i ) 1 ≤ i ≤ n  e s t e  o r d o n a t  c r e s că t o r ,  a s t f e l  î n c â t  d i f e r e n ţe l e  R F i + 1 - R F i  

s u n t  p o z i t i v e .  

 D e f i n i ţ i e 2 .  F i e  o  s e p a r a r e  c a r a c t e r i z a tă  d e  r e z o l u ţ i i l e  î n t r e  p i c u r i l e  

c o mpu ş i l o r  s u p u ş i  s e p a ră r i i  R S 1 , . . . ,R S n - 1 .  Î n  a c e s t  c a z  f a c t o r u l  d e  c a l i t a t e  Q  

e s t e  d a t  d e :  

  Q=ma x{R S i ,  i = 1 , . . . , n - 1 }  
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   OR.  Trasarea  ORM  

 

 E x i s tă  p o s i b i l i t a t e a  r e p r e z e n tă r i i  b i d i me n s i o n a l e  a  u n e i  c a r a c t e r i s t i c i  

c r o ma t o g r a f i c e  p r i n  i n t e r me d i u l  t r i u n g h i u l u i  l u i  S n y d e r .  P e  l a t u r i l e  

t r i u n g h i u l u i  s u n t  f i g u r a t e  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  s o l v e n ţ i l o r  d i n  a me s t e c u l  d e  

s o l v e n ţ i ,  i a r  î n  i n t e r i o r  c a r a c t e r i s t i c a  c r o ma t o g r a f i că  s t u d i a tă .  Dacă  a l e g e m 

c a  c a r a c t e r i s t i că  c r o ma t o g r a f i că  p e  Q  ob ţ i n e m c e e a  c e  î n  l i t e r a t u r a  d e  

s p e c i a l i t a t e  s e  n u me ş t e  h a r tă  a  s u p r a p u n e r i i  r e z o l u ţ i i l o r  ( o v e l a p p i n g  

r e s o l u t i o n  d i a g r a m) .  

 

 P e  o  s u p r a f a ţ ă  d e  f o r mă  t r i u n g h i u l a ră  ( t r i u n g h i u l  S n y d e r )  s e  f i g u r e a ză  

după  u r mă t o a r e a  l e g e n dă :  

•  c u  “ - ”  d a că  î n  a c e a  z o nă  Q≤0 .5  

•  c u  “ +”  d a că  î n  a c e a  z o nă  0 . 5<Q<1  

•  c u  “ #”  d a că  î n  a c e a  z o nă  1≤Q 

 D e n u mi r e a  e i  p r o v i n e  î n să  d e  l a  s u p r a p u n e r e a  r e z o l u ţ i i l o r  i n d i v i d u a l e .  

M e t o d a  d e  o b ţ i n e r e  a  O R M  î n  a c e s t  c a z  e s t e  d e s c r i să  î n  c o n t i n u a r e .  E a  p o a t e  

f i  ob ţ i n u tă  d e c i  ş i  d i n  s u p r a p u n e r e a  hă r ţ i l o r  i n d i v i d u a l e  o b ţ i n u t e  p e n t r u  

f i e c a r e  p e r e c h e  d e  p i c u r i ,  î n  a c e s t  c a z  s u p r a p u n e r e a  r e a l i z â n d u - s e  d u pă  

u r mă t o a r e a  s c h e mă :  

•  -  Λ  -  =  -  ;    -  Λ  +  =  -  ;    -  Λ  #  =  -  ;  

•  +  Λ  +  =  +  ;    +  Λ  #  =  +  ;  

•  #  Λ  #  =  #  ;  

 D e  o b s e r v a t  că  a l g o r i t mu l  d e s c r i s  e s t e  s i mi l a r  c a  e f e c t  c u  a l e g e r e a  

mi n i mu l u i  î n  c a l c u l a r e a  c o e f i c i e n t u l u i  d e  c a l i t a t e  Q .  

 

 

  3D.  T r a s a r e a  3 D M  

 

 E x i s tă  p o s i b i l i t a t e a  r e p r e z e n tă r i i  3 - d i me n s i o n a l e  a  ră s p u n s u l u i  

c r o ma t o g r a f i c  î n  f u n c ţ i e  d e  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  s o l v e n ţ i l o r  d i n  a me s t e c u l  d e  

s o l v e n ţ i .  Î n  a c e s t  c a z  s e  a l e g  c a  a r g u me n t e  î n  r e p r e z e n t a r e  d o a r  p r i me l e  2  

f r a c ţ i i  mo l a r e  x 1  ş i  x 2 ,  d o a r  2  d i n  3  f i i n d  i n d e p e n d e n t e  î n t r e  e l e ,  a  3 - a  

f r a c ţ i e  x 3  ob ţ i n â n d u - s e  d i n  c e l e l a l t e  2  f i e  p r i n  e c u a ţ i a  x 1 + x 2 + x 3 = 1  f i e  p r i n  
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u n a  d e  a c e e a ş i  f o r mă  c â n d  s e  i n t r o d u c e  a p a  c a  ş i  că rău ş  î n  s e n s u l  

e c h i l i b ră r i i  tă r i e i  a me s t e c u r i l o r  c o n s i d e r a t e :  ( x 1 + x 2 + x 3 + x 4 = 1  ş i  

x 4 = f ( x 1 , x 2 , x 3 ) ) ,  u n d e  x 4  e s t e  f r a c ţ i a  mo l a ră  a  a p e i .  

 A v a n t a j u l  a c e s t e i  me t o d e  e s t e  că  f o r ma  s u p r a f e ţe i  S = S ( x 1 , x 2 )  f i g u r e a ză  

v a r i a ţ i a  c a r a c t e r i s t i c i i  s t u d i a t e ,  p e r mi ţâ n d  o  a n a l i ză  r i g u r o a să  a  a c e s t e i  

v a r i a ţ i i .  

 D e  a s e me n e a ,  ş i  î n  a c e s t  c a z  s e  p o a t e  a p l i c a  s u p r a p u n e r e a  ma i  mu l t o r  

s u p r a f e ţe ,  o b ţ i n â n d u - s e  o  s u p r a f a ţ ă  d e  mi n i m e c h i v a l e n tă  c u  s u p r a f a ţa  

g e n e r a tă  d e  c o e f i c i e n t u l  d e  c a l i t a t e  Q .  

 M a x i mu l  s u p r a f e ţe i  d e  s u p r a p u n e r e  r e p r e z i n tă  s e p a r a r e a  ma x i mă  c e  

p o a t e  f i  o b ţ i n u tă  c u  s i s t e mu l  c o n s i d e r a t  ş i  f u r n i z e a ză  c o mp o z i ţ i a  

a me s t e c u l u i  d e  s o l v e n ţ i  c o r e s p u n ză t o a r e .  
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5.8 Metode de prezentare a rezultatelor  

 

 

 R e p r e z e n t a r e a  p r i n  p u n c t e  

 

 R e p r e z e n t a r e a  p r i n  p u n c t e  a  r e z u l t a t e l o r  mă s u ră t o r i l o r  î n  c h i mi e  s a u  

c a l c u l e l o r  u l t e r i o a r e  s e  f a c e  a t u n c i  c â n d  s e  d o r e ş t e  să  s e  p r e z i n t e  v a l o a r e a  

u n e i  c a r a c t e r i s t i c i  p e n t r u  c a r e  s i s t e mu l  î n t r u n e ş t e  a n u mi t e  c a r a c t e r i s t i c i ,  

a l t f e l  s p u s ,  c â n d  mu l ţ i me a  s o l u ţ i i l o r  a r e  u n  s i n g u r  e l e me n t  s a u  c e l  mu l t  e a  

e s t e  f i n i tă .  

 R e p r e z e n t a r e a  g r a f i că  a r e  r o l u l  i l u s t ră r i i  c o o r d o n a t e l o r  d e  r e a c ţ i e  î n  

c a r e  s - a  o b ţ i n u t  r e s p e c t i v a  s o l u ţ i e .  

 S i t u a ţ i a  e s t e  d e s  î n t â l n i tă  î n  p r o b l e me l e  d e  o p t i mi z a r e ,  î n  c a r e  o p t i mu l  

e s t e  a t i n s  d e  o  a n u mi tă  c a r a c t e r i s t i că  c h i mi că  s u b  f o r ma  u n u i  ma x i m s a u  

u n u i  mi n i m.  

 Î n  s i t u a ţ i a  p e  c a r e  o  a n a l i zăm a i c i ,  c a  ră s p u n s  a l  mo d e l e l o r  

c o n s i d e r a t e ,  o b ţ i n e m o  s u p r a f a ţ ă  c a r e  î n t r u n e ş t e  c a l i t a t e a  d e  o p t i m,  a d i că  o  

i n f i n i t a t e  d e  s o l u ţ i i .  

 T o t u ş i ,  s u p r a f a ţa  p r e z i n tă  u n  “ c e l  ma i  b u n  p u n c t ” ,  a d i că  p u n c t u l  î n  

c a r e  c a r a c t e r i s t i c a  mă s u r a tă  a r e  v a l o a r e  ma x i mă ,  p u n c t  c a r e  p o a t e  f i  

r e p r e z e n t a t  c a  a t a r e  f o l o s i n d  r e p r e z e n t a r e a  p r i n  p u n c t e .  

 Dacă  c a r a c t e r i s t i c a  u r mă r i tă  a  fo s t  Q ,  c o e f i c i e n t u l  d e  c a l i t a t e  a l  u n e i  

s e p a ră r i  c r o ma t o g r a f i c e ,  a t u n c i  r e p r e z e n t a r e a  s e  v a  f a c e  î n  f u n c ţ i e  d e  

c o mp o z i ţ i a  f a z e i  mo b i l e  a l e s e  î n  s e p a ră r i .  

 

 

 T a b e l e  d e  r e z u l t a t e  

 T a b e l e l e  d e  mă s u ră t o r i  ş i  r e z u l t a t e  s e  fo l o s e s c  u z u a l  î n  c h i mi e ,  î n  mo d  

s p e c i a l  c â n d  s e  u r mă r e ş t e  v a r i a ţ i a  u n e i  c a r a c t e r i s t i c i  î n  t i mp  ( s e r i i  d e  t i m p )  

s a u  c â n d  s e  u r mă r e ş t e  v a r i a ţ i a  u n e i  c a r a c t e r i s t i c i  î n  fu n c ţ i e  d e  a l tă  

c a r a c t e r i s t i că  ( c o r e l a ţ i i ) ,  f i n a l i t a t e a  v i z a tă  f i i n d  o b ţ i n e r e a  u n e i  c o r e l a ţ i i  

î n t r e  c e l e  2  c a r a c t e r i s t i c i .  

 T a b e l e l e  d e  r e z u l t a t e  p o t  f i  f o r ma  f i n i tă  a  i n t e r p r e tă r i i  r e z u l t a t e l o r ,  

c u m e s t e  c a z u l  c u r b e l o r  d e  c a l i b r a r e ,  î n  c a r e  n e  i n t e r e s e a ză  v a l o a r e a  
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c a r a c t e r i s t i c i i  s t u d i a t e  î n  c â t  ma i  mul t e  p u n c t e  a l e  s a l e ,  a s t f e l  î n c â t  

a p r o x i mă r i l e  u l t e r i o a r e  să  s e  f a că  c u  o  e r o a r e  c â t  ma i  mi că .  

 V o m f o l o s i  t a b e l e l e  î n  f a z a  d e  p r e z e n t a r e  a  d a t e l o r  c a r e  a u  c o n s t i t u i t  

mă s u ră t o r i l e ,  î n  f a z a  d e  p r e z e n t a r e  a  r e z u l t a t e l o r  mă s u ră t o r i l o r  e f e c t u a t e  c â t  

ş i  î n  f a z a  d e  p r e z e n t a r e  a  r e z u l t a t e l o r  a n a l i z e i  ma t e ma t i c e  e f e c t u a t e  a s u p r a  

l o r .  

 C a r a c t e r i s t i c a  î n  f u n c ţ i e  d e  c a r e  s - a u  p r e z e n t a t  d a t e l e  î n  t a b e l e l e  

f i n a l e  e s t e  ş i  î n  a c e s t  c a z  c o mp o z i ţ i a  f a z e i  mo b i l e .  

 

 

 D o m e n i i  ş i  hă r ţ i  

 

 Hă r ţ i l e  s u n t  f i g u r i  p l a n e ,  d e  f o r ma  ρ=ρ ( x , y )  u n d e  x  ş i  y  s u n t  

a r g u me n t e l e  c e  v a r i a ză  i a r  ρ  e s t e  c a r a c t e r i s t i c a  r e p r e z e n t a tă .  

 Z o n e l e  d e l i mi t a t e  p e  a c e s t e  hă r ţ i ,  d o me n i i l e ,  r e p r e z i n tă  l o c u l  î n  c a r e  

c a r a c t e r i s t i c a  ρ  a r e  ră s p u n s  p o z i t i v  î n  f u n c ţ i e  d e  i n t ră r i l e  x  ş i  y .  

 S e  u t i l i z e a ză  c â n d  s e  d o r e ş t e  r e p r e z e n t a r e a  p l a nă  a  u n e i  c a r a c t e r i s t i c i ,  

ρ ,  c a r e  v a r i a ză  î n  f unc ţ i e  d e  2  a r g u me n t e  i n d e p e n d e n t e .  

 D e z a v a n t a j u l  c a r e  î l  c o n s t i t u i e  hă r ţ i l e  e s t e  că  î n  r e p r e z e n t a r e  ρ  p o a t e  

l u a  2  v a l o r i  ( 0  ş i  1 )  s a u ,  c e l  mu l t  o  mu l ţ i me  f i n i tă  d e  v a l o r i  ( c u m e s t e  c a z u l  

e x t e n s i e i  a c e s t e i  r e p r e z e n tă r i ,  me t o d a  O R M ,  î n  c a r e  mu l ţ i me a  v a l o r i l o r  e s t e  

f o rma tă  d i n  c a r a c t e r e l e  “ + ” ,  “ - ” ,  “ # ” ) .  

 P r i n  g e n e r a l i z a r e ,  t o t  h a r tă  s e  n u me ş t e  ş i  f i g u r a  s p a ţ i a lă  ob ţ i n u tă  p r i n  

a c e e a ş i  me t o dă  î n  s i t u a ţ i a  î n  c a r e  c a r a c t e r i s t i c a  s t u d i a tă  v a r i a ză  î n  f unc ţ i e  

d e  3  v a r i a b i l e  i n d e p e n d e n t e .  

 

 

 S u p r a f e ţe  

 

 Sup ra f e ţe l e  s u n t  f i g u r i  t r i d i me n s i o n a l e  d e  f o r ma  ζ=ζ ( x , y )  u n d e  x  ş i  y  

s u n t  a r g u me n t e l e  c e  v a r i a ză  i a r  ζ  e s t e  c a r a c t e r i s t i c a  r e p r e z e n t a tă .  S - a u  

r e p r e z e n t a t  a şa d a r  î n  s p a ţ i u  p u n c t e l e  ( x , y ,ζ )  p e n t r u  c a r e  ζ=ζ ( x , y ) .  

 Dacă  a s u p r a  c a r a c t e r i s t i c i i  ζ  i  s e  i mp u n  c o n d i ţ i i  d e  fo r ma  ζ≥1 ,  

(ζ ( x , y )≥1 ) ,  1 0 0≥x≥0 ,  100≥y≥0  c u m e s t e  c a z u l  s u p r a f e ţe l o r  c e  r e p r e z i n tă  
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r e z o l u ţ i i  s a u  f a c t o r u l  d e  c a l i t a t e  Q ,  f i g u r a  s p a ţ i a lă  ob ţ i n u tă  e s t e  o  p o r ţ i u n e  

d e  s u p r a f a ţ ă .  A c e a s tă  po r ţ i u n e  d e  s u p r a f a ţ ă  c a r a c t e r i z e a ză  mu l ţ i me a  

a me s t e c u r i l o r  d e  3  s o l v e n ţ i  ( x 1 + x 2 + x 3 = 1  :  c o n d i ţ i e  d e  l e gă t u ră  d i n  c a r e  

r e z u l tă  d o a r  2  v a r i a b i l e  i n d e p e n d e n t e )  c a r e  s e p a ră  c o mpu ş i i  c o n s i d e r a ţ i  c u  o  

r e z o l u ţ i e  s u p r a u n i t a ră  ζ≥1 .  

 O  să  r e p r e z e n tăm p r i n  a s t f e l  d e  p o r ţ i u n i  d e  s u p r a f a ţ ă ,  a t â t  

c a r a c t e r i s t i c a  Q  c â t  ş i  r e z o l u ţ i i l e  i n d i v i d u a l e  a l e  p e r e c h i l o r  d e  c o mpu ş i .  
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6 Aplicarea practică  a  metodelor de analiză  
 

 

6.1 Date ş i  măsurători  
 

 A m e fe c t u a t  d e t e r mi nă r i  p e  u n  a me s t e c  d e  me d i c a me n t e  c u  e f e c t  

t r a n c h i l i z a n t :  me t a z e p a n ,  n a p o t o n ,  n i t r a z e p a n ,  o x a z e p a n ,  d i a z e p a n .  

 O b i e c t u l  c e r c e tă r i i  l - a  c o n s t i t u i t  o p t i mi z a r e a  u n u i  a me s t e c  d e  3  

s o l v e n ţ i :  c l o r o f o r m ( C H C l 3 ) ,  a c e t o nă  ( ( C H 3 ) 2 CO)  ş i  i z o p r o p a n o l  

( ( C H 3 ) 2 CHOH) .  

 A m r e a l i z a t  7  a me s t e c u r i  d e  s o l v e n ţ i  ( p r o b e  i n i ţ i a l e ) ,  î n  c a r e  a u  f o s t  

s e p a r a ţ i  c e i  5  c o mpu ş i  o r g a n i c i .  

 Î n  t a b e l u l  1  s u n t  p r e z e n t a t e  c o mp o z i ţ i i l e  c e l o r  7  a me s t e c u r i  d e  

s o l v e n ţ i :  

 
T a b e l u l  1  

nr x1 x2 x3 
1 0.3333 0.3333 0.3333 
2 0.1000 0.1000 0.8000 
3 0.1000 0.8000 0.1000 
4 0.8000 0.1000 0.1000 
5 0.5000 0.0000 0.5000 
6 0.5000 0.5000 0.0000 
7 0.0000 0.5000 0.5000 
8 0.0000 0.0000 1.0000 
9 0.0000 1.0000 0.0000 
A 1.0000 0.0000 0.0000 

 

 Î n  t a b e l u l  2  s u n t  p r e z e n t a t e  d i s t a n ţe l e  d e  mi g r a r e  p e  p lăc i l e  

c r o ma t o g r a f i c e  p e n t r u  p r i me l e  7  e x p e r i me n t e :  

 
T a b e l u l  2  

nr 1 2 3 4 5 6 7 

car l w l w l w l w l w l w l w 
d1 5.62 0.39 4.92 0.37 5.9 0.39 3.38 0.41 2.91 0.43 6.07 0.44 5.91 0.51 
d2 5.95 0.38 5.42 0.37 5.35 0.49 3.84 0.37 4.52 0.47 6.3 0.42 6.47 0.42 
d3 6.12 0.25 5.99 0.39 6 0.28 4.67 0.22 5.6 0.4 6.79 0.38 6.64 0.32 
d4 6.32 0.3 5.56 0.49 5.91 0.32 5.49 0.28 5.97 0.42 6.87 0.33 6.99 0.36 
d5 6.46 0.32 5.99 0.32 6.15 0.35 5.77 0.28 6.35 0.36 7.03 0.29 7.06 0.47 
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L 6.88  6.88  6.99  6.97  7.72  7.39  7.64  
6.2  Metode ş i  rezultate   

 

S - a u  t e s t a t  î n  c o n t i n u a r e  e x p u s e  ma i  s u s .  

M o d e l e l e  c h i mi c e  d e  a n a l i ză  d e s c r i s e  a u  c u p r i n s  a n a l i z a  c u  a j u t o r u l :  

  A .  R F  -  v i t e za  d e  m i g r a r e  

  B.  R S  -  r e zo l u ţ i a  

M o d e l e l e  s t a t i s t i c e  d e  p r e l u c r a r e  a  d a t e l o r  c o n s i d e r a t e  a u  f o s t  

  1  m o d e l u l  c u  7  c o e f i c i e n ţ i    

  2  m o d e l u l  c u  6  c o e f i c i e n ţ i  

Î n  c a z u l  a l e g e r i i  d a t e l o r  d e  i n t r a r e  s - a  c o n s i d e r a t  v a r i a n t a :  

  a .  fără  i n t r o d u c e r e a  u n u i  r e g u l a t o r  d e  tăr i e  ( H 2 O )  

i a r  n u mă r u l  d a t e l o r  d e  i n t r a r e  a  f o s t  u z u a l  7 .  

S - a u  t e s t a t  d e  a s e me n i  ş i  c e l e  d o uă  me t o d e  d e  r e z o l v a r e :  

  MCMMP 

  S I S E C  

c o n s t a t â n d u - s e  g e n e r a l i t a t e a  p r i me i  me t o d e  î n  c o mpa r a ţ i e  c u  s p e c i f i c i t a t e a  

c e l e i  d e  a  2 - a .  

Î n  a c e a s tă  f a ză  a  c o mpa ră r i i  r e z u l t a t e l o r  f u r n i z a t e  d e  f i e c a r e  me t o dă  î n  

p a r t e  s - a  f o l o s i t  c a  me t o dă  d e  i n t e r p r e t a r e  s i n g u r a  me t o dă  n u me r i că  

( c e l e l a l t e  f i i n d  me t o d e  g r a f i c e ) ,  me t o d a  f a c t o r u l u i  d e  c a l i t a t e  Q .  

Î n  c o n t i n u a r e  s u n t  p r e z e n t a t e  r e z u l t a t e l e  t e s t e l o r  e f e c t u a t e ,  c o d i f i c a t e  d u pă  

n u me l e  me t o d e i  a p l i c a t e ,  a şa  c u m a u  f o s t  e l e  e f e c t u a t e .  

T a b e l u l  3   ş i  t a b e l u l  4  p r e z i n tă  c o mp o z i ţ i a  i d e n t i f i c a tă  d e  f i e c a r e  mo d e l  î n  

p a r t e  c a  f i i n d  c e a  o p t i mă  p e n t r u  s e p a r a r e a  s i s t e mu l u i  d e  c o mpu ş i  a l e s .  

P e  f i e c a r e  c o l o a nă  s e  a f lă  r e z u l t a t e l e  f u r n i z a t e  d e  f i e c a r e  me t o dă  î n  p a r t e .  

P e  f i e c a r e  l i n i e  s e  a f lă  v a r i a n t e l e  d a t e l o r  d e  i n t r a r e  o fe r i t e  f i e că r e i  me t o d e  

î n  p a r t e .  
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T a b e l u l  3  

 A .  1 .  a .  

MCMMP 

A.  2 .  a .  

MCMMP 

A.  1 .  a .  

S ISEC 

A .  2 .  a .  

S ISEC 

1 , 2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7  9 7 : 0 0 : 0 3  9 1 : 0 0 : 0 9  -  9 1 : 0 0 : 0 9  

1 , 2 , 3 , 4 , 8 , 9 , 1 0  4 8 : 0 0 : 5 2  4 9 : 0 0 : 5 1  -  4 9 : 0 0 : 5 1  

1 , 2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7 , 8 , 9 , 1 0  5 4 : 0 0 : 4 6  5 8 : 0 0 : 4 2  -  -  

2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7  9 9 : 0 0 : 0 1  -  9 9 : 0 0 : 0 1  -  

2 , 3 , 4 , 8 , 9 , 1 0  4 9 : 0 0 : 5 1  -  4 9 : 0 0 : 5 1  -  

 

T a b e l u l  4  

 B .  1 .  a .  

MCMMP 

B .  2 .  a .  

MCMMP 

B .  1 .  a .  

S ISEC 

B .  2 .  a .  

S ISEC 

1 , 2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7  8 4 : 0 0 : 1 6  8 3 : 0 0 : 1 7  -  8 3 : 0 0 : 1 7  

1 , 2 , 3 , 4 , 8 , 9 , 1 0  6 6 : 0 0 : 3 4  6 7 : 0 0 : 3 3  -  6 7 : 0 0 : 3 3  

1 , 2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7 , 8 , 9 , 1 0  7 7 : 0 0 : 2 3  7 8 : 0 0 : 2 2  -  -  

2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7  7 9 : 0 0 : 2 1  -  7 9 : 0 0 : 2 1  -  

2 , 3 , 4 , 8 , 9 , 1 0  6 6 : 0 0 : 3 4  -  6 6 : 0 0 : 3 3  -  

 

 S - a u  c o n s i d e r a t  c a  v i a b i l e  r e z u l t a t e l e  f u r n i z a t e  d e  l a n ţu l  d e  me t o d e  

B . 2 . a . S I S E C  c u  s e t u l  d e  d a t e  d e  i n t r a r e  ( 1 , 2 , 3 , 4 , 5 , 6 , 7 ) ,  a c e s t a  f i i n d  

c o n s i d e r a t  c a  f i i n d  c e l  c a r e  f u r n i z e a ză  c u  p r o b a b i l i t a t e a  c e a  ma i  ma r e  

o p t i mu l ,  f i i n d  c e l  s i t u a t  î n  i me d i a t a  v e c i nă t a t e  a  me d i e i  t u t u r o r  

c o mp o z i ţ i i l o r .  

 D e  a s e me n e a ,  s - a u  e f e c t u a t  e x p e r i me n t a l  ş i  t e s t e  c u  u r mă t o a r e l e  

a me s t e c u r i :  

 

T a b e l u l  5  

c o mp  8 3 : 0 0 : 1 7  8 4 : 0 3 : 1 3  8 5 : 0 5 : 1 0  

l 1 =  2 , 1 3  1 , 4 0  2 , 0 8  

l 2 =  3 , 1 4  2 , 1 6  2 , 9 0  

l 3 =  4 , 4 0  3 , 2 0  3 , 8 7  

l 4 =  5 , 0 9  4 , 6 5  5 , 3 7  

l 5 =  5 , 4 1  5 , 0 7  5 , 8 2  
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L=  6 ,59  7 ,01  7 ,39  

C a l c u l â n d  d i s t a n ţe l e  r e l a t i v e  d e  mi g r a r e ,  a v e m ( t a b e l u l  6 ) :  

 

T a b e l u l  6  

 8 3 : 0 0 : 1 7  8 4 : 0 3 : 1 3  8 5 : 5 : 1 0  

R F 1  0 , 323  0 ,199  0 ,281  

R F 2  0 , 476  0 ,308  0 ,392  

R F 3  0 , 667  0 ,456  0 ,523  

R F 4  0 , 772  0 ,663  0 ,726  

R F 5  0 , 820  0 ,723  0 ,787  

S IS  13  11  12  

 

Î n  t a b e l u l  8  s u n t  p r e z e n t a t e  r e z o l u ţ i i l e  c o mpa r a t i v e  p e n t r u  c e l e  1 3  s i s t e me  

d e  s o l v e n ţ i  p r e z e n t a t e  î n  t a b e l u l  7 :  

 

T a b e l u l  7  

Numă r   

c u r e n t  

S i s t e m  

c o r e s p u n ză t o r  

1  3 3 : 3 3 : 3 3  

2  1 0 : 1 0 : 8 0  

3  1 0 : 8 0 : 1 0  

4  8 0 : 1 0 : 1 0  

5  5 0 : 0 0 : 5 0  

6  5 0 : 5 0 : 0 0  

7  0 0 : 5 0 : 5 0  

8  0 0 : 0 0 : 1 0 0  

9  0 0 : 1 0 0 : 0 0  

1 0  1 0 0 : 0 0 : 0 0  

1 1  8 4 : 0 3 : 1 3  

1 2  8 5 : 0 5 : 1 0  

1 3  8 3 : 0 0 : 1 7  

 

D e  r e ma r c a t  că  o p t i mu l  s e  î n r e g i s t r a e ză  l a  s i s t e mu l  n r .  1 3 :  8 3 : 0 0 : 1 7  

T a b e l u l  8  
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 
0.452 0.000 0.476 1.000 0.974 0.516 0.169 0.435 0.444 0.718 2.100 2.250 3.200 
0.540 0.326 0.028 2.814 2.483 1.225 0.459 1.745 0.056 1.200 5.200 4.850 6.300 
0.727 0.977 0.300 3.280 0.902 0.225 1.029 0.704 0.886 1.773 7.250 7.500 4.600 
0.857 1.351 1.250 1.179 3.578 0.535 1.204 0.663 3.519 0.160 3.800 4.100 5.050 
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6.3 Reprezentări  
 

 A m a l e s  p e n t r u  p r e z e n t a r e  g r a f i că  mo d e l e l e  B . 1 . a . S I S E C  ş i  

B .2 . a .S ISEC 

B.1 .a .SISEC 

 D a t e l e  d e  i n t r a r e  a u  f o s t  i n t r o d u s e  î n  f i ş i e r u l  D A T A . I N  a l  că r u i  

c o n ţ i n u t  ( f i ş i e r  A S C I I )  e s t e  p r e z e n t a t  ma i  j o s :  
{ D A T A . I N }  
2 : 4 : 1 : 3 : 5  
C H C l 3 : i - P r O H : M e 2 O  
2  
1 0 : 1 0 : 8 0  
L = 6 . 8 8  
l  w  
4 . 9 2  0 . 3 7  
5 . 4 2  0 . 3 7  
5 . 9 9  0 . 3 9  
5 . 5 6  0 . 4 9  
5 . 9 9  0 . 3 2  
3  
1 0 : 8 0 : 1 0  
L = 6 . 9 9  
l  w  
5 . 9 0  0 . 3 9  
5 . 3 5  0 . 4 9  
6 . 0 0  0 . 2 8  

5 . 9 1  0 . 3 2  
6 . 1 5  0 . 3 5  
4  
8 0 : 1 0 : 1 0  
L = 6 . 9 7  
l  w  
3 . 3 8  0 . 4 1  
3 . 8 4  0 . 3 7  
4 . 6 7  0 . 2 2  
5 . 4 9  0 . 2 8  
5 . 7 7  0 . 2 8  
5  
5 0 : 0 : 5 0  
L = 7 . 7 2  
l  w  
2 . 9 1  0 . 4 3  
4 . 5 2  0 . 4 7  
5 . 6 0  0 . 4 0  
5 . 9 7  0 . 4 2  

6 . 3 5  0 . 3 6  
6  
5 0 : 5 0 : 0  
L = 7 . 3 9  
l  w  
6 . 0 7  0 . 4 4  
6 . 3 0  0 . 4 2  
6 . 7 9  0 . 3 8  
6 . 8 7  0 . 3 3  
7 . 0 3  0 . 2 9  
7  
0 : 5 0 : 5 0  
L = 7 . 6 4  
l  w  
5 . 9 1  0 . 5 1  
6 . 4 7  0 . 4 2  
6 . 6 4  0 . 3 2  
6 . 9 9  0 . 3 6  
7 . 0 6  0 . 4 7  

 

A c e s t e a  a u  c o n s t i t u i t  d a t e l e  d e  i n t r a r e  l a  p r o g r a mu l  R Z - R E Z 6 . P A S  

c a r e  a  f u r n i z a t  c a  d a t e  d e  i e ş i r e  2  f i ş i e r e  A S C I I  c u p r i n z â n d  t a b e l a t :  

 F R :  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  a me s t e c u r i l o r  d e  s o l v e n ţ i  

 R E Z :  r e z o l u ţ i i l e  c o r e s p u n ză t o a r e  c a l c u l a t e  p e  b a z a  d i s t a n ţe l o r  d e  

mi g r a r e  l  ş i  a  g r o s i mi l o r  p e t e l o r  w :  

{FR}  
0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 8 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 8 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 8 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
 

{REZ}  

1 .351   1 . 250   1 . 179   3 . 578   0 . 535   1 . 204  

0 .326   0 . 028   2 . 814   2 . 483   1 . 225   0 . 459  

0 .977   0 . 300   3 . 280   0 . 902   0 . 225   1 . 029  

0 .000   0 . 476   1 . 000   0 . 974   0 . 516   0 . 169  
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Aces t e  2  f i ş i e r e  a u  c o n s t i t u i t  d a t e l e  d e  i n t r a r e  p e n t r u  p r o g r a mu l  R Z -

C O E F 6 . P A S  c a r e  a  f u r n i z a t  c o e f i c i e n ţ i i  p e n t r u  mo d e l u l :  

  R Z = a 1 x 1 + a 2 x 2 + a 3 x 3 + a 4 x 1 x 2 + a 5 x 1 x 3 + a 6 x 2 x 3  

p e n t r u  f i e c a r e  d i n  c e l e  4  p e r e c h i  d e  p i c u r i ,  r e z u l t a t e  p r e z e n t a t e  î n  t a b e l u l  

d in  f i ş i e r u l  C O E F 2 :  

{COEF2}  

- 0 . 2 5 7 5 1 8  1 . 0 5 6 2 6 8  - 0 . 2 8 4 8 7 5  0 . 5 4 2 5 0 0  3 . 2 7 3 2 1 4  1 5 . 3 9 7  

3 . 0 2 2 6 6 1  - 0 . 9 4 0 3 3 9  - 1 . 0 3 7 1 9 6  0 . 7 3 5 3 5 7  5 . 7 9 1 0 7 1  5 . 9 6 1  

6 . 5 1 9 5 1 8  1 . 1 3 4 5 8 9  2 . 0 0 5 0 1 8  - 1 4 . 4 0 8 2 1  - 2 . 1 6 3 2 1  - 1 3 . 4 4 1  

1 . 0 7 7 5 1 8  0 . 5 4 4 3 0 4  - 0 . 5 3 4 6 9 6  - 1 . 1 7 9 6 4 3  0 . 6 5 6 7 8 6  2 . 8 1 0  

 

 E x p r i mâ n d  ma t e ma t i c  c o mp o r t a r e a  l a  s e p a r a r e ,  e c u a ţ i i l e  gă s i t e  p e n t r u  

f i e c a r e  p e r e c h e  d e  p i c u r i  s u n t :  

 R Z = - 0 , 2 5 7 x 1 + 1 , 0 5 6 x 2 - 0 , 2 8 4 x 3 + 0 , 5 4 2 x 1 x 2 + 3 , 2 7 3 x 1 x 3 + 1 5 , 3 9 7 x 2 x 3  

 R Z =  3 , 0 2 2 x 1 - 0 , 9 4 0 x 2 - 1 , 0 3 7 x 3 + 0 , 7 3 5 x 1 x 2 + 5 , 7 9 1 x 1 x 3 + 5 , 9 6 1 x 2 x 3  

 R Z = 6 , 5 1 9 x 1 + 1 , 1 3 4 x 2 + 2 , 0 0 5 x 3 - 1 4 , 4 0 8 x 1 x 2 - 2 , 1 6 3 x 1 x 3 - 1 3 , 4 4 1 x 2 x 3  

 R Z = 1 , 0 7 7 x 1 + 0 , 5 4 4 x 2 - 0 , 5 3 4 x 3 - 1 , 1 7 9 x 1 x 2 + 0 , 6 5 6 x 1 x 3 + 2 , 8 1 0 x 2 x 3  

 

 R e z u l t a t e l e  ( C O E F 2 )  a u  fo s t  p r e l u c r a t e  î n  v e d e r e a  d e t e r mi nă r i i  

c o mp o z i ţ i i l o r  p e n t r u  c a r e  R Z≥1  ş i  a  ma x i mu l u i  p e n t r u  r e z o l u ţ i e  c u  a j u t o r u l  

p r o g r a mu l u i  R Z - M A X 6 . P A S .  

 A c e s t a  a  l i s t a t  t o a t e  c o mp o z i ţ i i l e  p e n t r u  c a r e  c o e f i c i e n t u l  d e  c a l i t a t e  

Q  e s t e  Q≥1  î n  f i ş i e r u l  R E Z . O U T  ,  f i ş i e r  A S C I I  c u  u r mă t o a r e a  s t r u c t u ră  

( T A B  s e p a r a t o r ) :  

X 1  X 2  X 3  R Z ( 1 , 2 )  R Z ( 2 , 3 )  R Z ( 3 , 4 )  R Z (4 ,5 )  Q  

a l  că r u i  c o n ţ i n u t  e s t e  p r e z e n t a t  î n  c o n t i n u a r e :  

{REZ.OUT}  

 
53 0 47 3.57 2.60 1.05 1.02 1.02 
54 0 46 3.55 2.64 1.10 1.03 1.03 
55 0 45 3.54 2.67 1.16 1.05 1.05 
56 0 44 3.52 2.71 1.22 1.06 1.06 
57 0 43 3.50 2.74 1.28 1.07 1.07 
58 0 42 3.48 2.77 1.35 1.08 1.09 
59 0 41 3.46 2.80 1.42 1.10 1.10 
60 0 40 3.43 2.83 1.49 1.11 1.11 
61 0 39 3.39 2.86 1.56 1.12 1.12 
62 0 38 3.36 2.88 1.64 1.13 1.13 

63 0 37 3.32 2.91 1.72 1.14 1.14 
64 0 36 3.28 2.93 1.80 1.14 1.15 
65 0 35 3.24 2.96 1.88 1.15 1.15 
66 0 34 3.19 2.98 1.97 1.16 1.16 
67 0 33 3.14 3.00 2.06 1.17 1.17 
68 0 32 3.08 3.02 2.15 1.17 1.17 
69 0 31 3.03 3.04 2.24 1.18 1.18 
70 0 30 2.97 3.06 2.34 1.18 1.18 
71 0 29 2.90 3.07 2.44 1.19 1.19 
72 0 28 2.84 3.09 2.55 1.19 1.19 
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73 0 27 2.77 3.10 2.65 1.20 1.20 
74 0 26 2.70 3.11 2.76 1.20 1.20 
75 0 25 2.62 3.13 2.87 1.20 1.20 
76 0 24 2.54 3.14 2.98 1.20 1.20 
77 0 23 2.46 3.14 3.10 1.20 1.20 
78 0 22 2.38 3.15 3.22 1.21 1.21 
79 0 21 2.29 3.16 3.34 1.21 1.21 
80 0 20 2.20 3.16 3.47 1.20 1.21 
81 0 19 2.11 3.17 3.59 1.20 1.20 
82 0 18 2.01 3.17 3.72 1.20 1.20 
83 0 17 1.91 3.17 3.86 1.20 1.20 
84 0 16 1.81 3.17 3.99 1.20 1.20 
85 0 15 1.70 3.17 4.13 1.19 1.19 
86 0 14 1.59 3.17 4.27 1.19 1.19 
87 0 13 1.48 3.17 4.41 1.19 1.19 
88 0 12 1.37 3.16 4.56 1.18 1.18 
89 0 11 1.25 3.16 4.71 1.18 1.18 
90 0 10 1.13 3.15 4.86 1.17 1.13 
91 0 9 1.00 3.15 5.01 1.16 1.00 
53 1 46 3.51 2.60 1.03 1.01 1.01 
54 1 45 3.50 2.63 1.08 1.03 1.03 
55 1 44 3.49 2.67 1.14 1.04 1.04 
56 1 43 3.47 2.70 1.20 1.05 1.05 
57 1 42 3.45 2.73 1.26 1.06 1.06 
58 1 41 3.42 2.76 1.33 1.08 1.08 
59 1 40 3.39 2.79 1.39 1.09 1.09 
60 1 39 3.36 2.82 1.46 1.10 1.10 
61 1 38 3.33 2.85 1.54 1.11 1.11 
62 1 37 3.29 2.87 1.61 1.12 1.12 
63 1 36 3.25 2.90 1.69 1.12 1.12 
64 1 35 3.21 2.92 1.78 1.13 1.13 
65 1 34 3.16 2.94 1.86 1.14 1.14 
66 1 33 3.11 2.97 1.95 1.15 1.15 
67 1 32 3.06 2.99 2.04 1.15 1.15 
68 1 31 3.01 3.00 2.13 1.16 1.16 
69 1 30 2.95 3.02 2.22 1.16 1.16 
70 1 29 2.89 3.04 2.32 1.17 1.17 
71 1 28 2.82 3.05 2.42 1.17 1.17 
72 1 27 2.75 3.07 2.52 1.18 1.18 
73 1 26 2.68 3.08 2.63 1.18 1.18 
74 1 25 2.61 3.09 2.74 1.18 1.18 
75 1 24 2.53 3.10 2.85 1.18 1.18 
76 1 23 2.45 3.11 2.96 1.19 1.19 
77 1 22 2.37 3.12 3.08 1.19 1.19 
78 1 21 2.28 3.12 3.20 1.19 1.19 
79 1 20 2.19 3.13 3.32 1.19 1.19 
80 1 19 2.10 3.13 3.45 1.18 1.19 
81 1 18 2.01 3.14 3.57 1.18 1.18 
82 1 17 1.91 3.14 3.70 1.18 1.18 
83 1 16 1.81 3.14 3.84 1.18 1.18 
84 1 15 1.70 3.14 3.97 1.18 1.18 
85 1 14 1.59 3.14 4.11 1.17 1.17 
86 1 13 1.48 3.14 4.25 1.17 1.17 
87 1 12 1.37 3.13 4.39 1.16 1.16 
88 1 11 1.25 3.13 4.54 1.16 1.16 
89 1 10 1.13 3.12 4.69 1.15 1.13 

90 1 9 1.01 3.11 4.84 1.14 1.01 
53 2 45 3.46 2.60 1.00 1.00 1.00 
54 2 44 3.45 2.63 1.06 1.02 1.02 
55 2 43 3.43 2.67 1.11 1.03 1.03 
56 2 42 3.41 2.70 1.17 1.04 1.04 
57 2 41 3.39 2.73 1.24 1.05 1.05 
58 2 40 3.36 2.76 1.30 1.07 1.07 
59 2 39 3.33 2.79 1.37 1.08 1.08 
60 2 38 3.30 2.81 1.44 1.09 1.09 
61 2 37 3.26 2.84 1.52 1.10 1.10 
62 2 36 3.23 2.86 1.59 1.10 1.10 
63 2 35 3.18 2.89 1.67 1.11 1.11 
64 2 34 3.14 2.91 1.75 1.12 1.12 
65 2 33 3.09 2.93 1.84 1.13 1.13 
66 2 32 3.04 2.95 1.92 1.13 1.13 
67 2 31 2.99 2.97 2.01 1.14 1.14 
68 2 30 2.93 2.99 2.11 1.14 1.14 
69 2 29 2.87 3.00 2.20 1.15 1.15 
70 2 28 2.80 3.02 2.30 1.15 1.15 
71 2 27 2.74 3.03 2.40 1.16 1.16 
72 2 26 2.67 3.04 2.50 1.16 1.16 
73 2 25 2.60 3.06 2.61 1.16 1.16 
74 2 24 2.52 3.07 2.72 1.16 1.17 
75 2 23 2.44 3.08 2.83 1.17 1.17 
76 2 22 2.36 3.08 2.94 1.17 1.17 
77 2 21 2.27 3.09 3.06 1.17 1.17 
78 2 20 2.19 3.10 3.18 1.17 1.17 
79 2 19 2.10 3.10 3.30 1.17 1.17 
80 2 18 2.00 3.10 3.43 1.16 1.17 
81 2 17 1.90 3.11 3.55 1.16 1.16 
82 2 16 1.80 3.11 3.68 1.16 1.16 
83 2 15 1.70 3.11 3.82 1.16 1.16 
84 2 14 1.59 3.10 3.95 1.15 1.15 
85 2 13 1.48 3.10 4.09 1.15 1.15 
86 2 12 1.37 3.10 4.23 1.14 1.15 
87 2 11 1.26 3.09 4.37 1.14 1.14 
88 2 10 1.14 3.09 4.52 1.13 1.13 
89 2 9 1.02 3.08 4.67 1.13 1.02 
54 3 43 3.40 2.63 1.03 1.01 1.01 
55 3 42 3.38 2.66 1.09 1.02 1.02 
56 3 41 3.36 2.69 1.15 1.03 1.03 
57 3 40 3.33 2.72 1.22 1.05 1.05 
58 3 39 3.30 2.75 1.28 1.06 1.06 
59 3 38 3.27 2.78 1.35 1.07 1.07 
60 3 37 3.24 2.80 1.42 1.07 1.08 
61 3 36 3.20 2.83 1.49 1.08 1.08 
62 3 35 3.16 2.85 1.57 1.09 1.09 
63 3 34 3.11 2.87 1.65 1.10 1.10 
64 3 33 3.07 2.89 1.73 1.11 1.11 
65 3 32 3.02 2.91 1.82 1.11 1.11 
66 3 31 2.96 2.93 1.90 1.12 1.12 
67 3 30 2.91 2.95 1.99 1.12 1.13 
68 3 29 2.85 2.97 2.09 1.13 1.13 
69 3 28 2.79 2.98 2.18 1.13 1.13 
70 3 27 2.72 3.00 2.28 1.14 1.14 
71 3 26 2.65 3.01 2.38 1.14 1.14 
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72 3 25 2.58 3.02 2.48 1.14 1.14 
73 3 24 2.51 3.03 2.59 1.15 1.15 
74 3 23 2.43 3.04 2.70 1.15 1.15 
75 3 22 2.35 3.05 2.81 1.15 1.15 
76 3 21 2.27 3.06 2.92 1.15 1.15 
77 3 20 2.18 3.06 3.04 1.15 1.15 
78 3 19 2.09 3.07 3.16 1.15 1.15 
79 3 18 2.00 3.07 3.28 1.15 1.15 
80 3 17 1.90 3.07 3.41 1.14 1.15 
81 3 16 1.80 3.07 3.53 1.14 1.14 
82 3 15 1.70 3.07 3.66 1.14 1.14 
83 3 14 1.59 3.07 3.80 1.14 1.14 
84 3 13 1.49 3.07 3.93 1.13 1.13 
85 3 12 1.37 3.06 4.07 1.13 1.13 
86 3 11 1.26 3.06 4.21 1.12 1.12 
87 3 10 1.14 3.05 4.35 1.12 1.12 
88 3 9 1.02 3.05 4.50 1.11 1.02 
54 4 42 3.34 2.62 1.01 1.00 1.00 
55 4 41 3.32 2.65 1.07 1.01 1.01 
56 4 40 3.30 2.68 1.13 1.02 1.03 
57 4 39 3.27 2.71 1.19 1.04 1.04 
58 4 38 3.24 2.74 1.26 1.05 1.05 
59 4 37 3.21 2.77 1.33 1.05 1.06 
60 4 36 3.17 2.79 1.40 1.06 1.06 
61 4 35 3.13 2.81 1.47 1.07 1.07 
62 4 34 3.09 2.84 1.55 1.08 1.08 
63 4 33 3.04 2.86 1.63 1.09 1.09 
64 4 32 3.00 2.88 1.71 1.09 1.09 
65 4 31 2.94 2.90 1.79 1.10 1.10 
66 4 30 2.89 2.92 1.88 1.11 1.11 
67 4 29 2.83 2.93 1.97 1.11 1.11 
68 4 28 2.77 2.95 2.06 1.12 1.12 
69 4 27 2.71 2.96 2.16 1.12 1.12 
70 4 26 2.64 2.97 2.26 1.12 1.12 
71 4 25 2.57 2.99 2.36 1.12 1.13 
72 4 24 2.50 3.00 2.46 1.13 1.13 
73 4 23 2.42 3.01 2.57 1.13 1.13 
74 4 22 2.34 3.01 2.68 1.13 1.13 
75 4 21 2.26 3.02 2.79 1.13 1.13 
76 4 20 2.17 3.03 2.90 1.13 1.13 
77 4 19 2.08 3.03 3.02 1.13 1.13 
78 4 18 1.99 3.03 3.14 1.13 1.13 
79 4 17 1.90 3.04 3.26 1.13 1.13 
80 4 16 1.80 3.04 3.39 1.12 1.12 
81 4 15 1.70 3.04 3.51 1.12 1.12 
82 4 14 1.59 3.04 3.64 1.12 1.12 
83 4 13 1.49 3.03 3.78 1.11 1.11 
84 4 12 1.38 3.03 3.91 1.11 1.11 
85 4 11 1.26 3.03 4.05 1.10 1.10 
86 4 10 1.15 3.02 4.19 1.10 1.10 
87 4 9 1.03 3.01 4.34 1.09 1.03 
55 5 40 3.26 2.65 1.05 1.00 1.01 
56 5 39 3.24 2.68 1.11 1.02 1.02 
57 5 38 3.21 2.70 1.17 1.03 1.03 
58 5 37 3.18 2.73 1.24 1.04 1.04 
59 5 36 3.14 2.76 1.31 1.04 1.04 

60 5 35 3.11 2.78 1.38 1.05 1.05 
61 5 34 3.06 2.80 1.45 1.06 1.06 
62 5 33 3.02 2.82 1.53 1.07 1.07 
63 5 32 2.97 2.84 1.61 1.07 1.08 
64 5 31 2.92 2.86 1.69 1.08 1.08 
65 5 30 2.87 2.88 1.77 1.09 1.09 
66 5 29 2.81 2.90 1.86 1.09 1.09 
67 5 28 2.75 2.91 1.95 1.10 1.10 
68 5 27 2.69 2.93 2.04 1.10 1.10 
69 5 26 2.62 2.94 2.14 1.10 1.10 
70 5 25 2.56 2.95 2.24 1.11 1.11 
71 5 24 2.48 2.96 2.34 1.11 1.11 
72 5 23 2.41 2.97 2.44 1.11 1.11 
73 5 22 2.33 2.98 2.55 1.11 1.11 
74 5 21 2.25 2.99 2.66 1.11 1.11 
75 5 20 2.17 2.99 2.77 1.11 1.11 
76 5 19 2.08 3.00 2.88 1.11 1.11 
77 5 18 1.99 3.00 3.00 1.11 1.11 
78 5 17 1.89 3.00 3.12 1.11 1.11 
79 5 16 1.80 3.00 3.24 1.11 1.11 
80 5 15 1.70 3.00 3.37 1.10 1.10 
81 5 14 1.60 3.00 3.50 1.10 1.10 
82 5 13 1.49 3.00 3.63 1.10 1.10 
83 5 12 1.38 3.00 3.76 1.09 1.09 
84 5 11 1.27 2.99 3.89 1.09 1.09 
85 5 10 1.15 2.99 4.03 1.08 1.08 
86 5 9 1.04 2.98 4.17 1.08 1.04 
56 6 38 3.18 2.67 1.09 1.01 1.01 
57 6 37 3.15 2.69 1.15 1.02 1.02 
58 6 36 3.12 2.72 1.22 1.02 1.03 
59 6 35 3.08 2.74 1.29 1.03 1.03 
60 6 34 3.04 2.77 1.36 1.04 1.04 
61 6 33 3.00 2.79 1.43 1.05 1.05 
62 6 32 2.95 2.81 1.51 1.06 1.06 
63 6 31 2.90 2.83 1.59 1.06 1.06 
64 6 30 2.85 2.84 1.67 1.07 1.07 
65 6 29 2.79 2.86 1.75 1.07 1.07 
66 6 28 2.74 2.88 1.84 1.08 1.08 
67 6 27 2.67 2.89 1.93 1.08 1.08 
68 6 26 2.61 2.90 2.02 1.09 1.09 
69 6 25 2.54 2.92 2.12 1.09 1.09 
70 6 24 2.47 2.93 2.22 1.09 1.09 
71 6 23 2.40 2.94 2.32 1.09 1.09 
72 6 22 2.32 2.94 2.42 1.09 1.09 
73 6 21 2.24 2.95 2.53 1.09 1.09 
74 6 20 2.16 2.96 2.64 1.09 1.09 
75 6 19 2.07 2.96 2.75 1.09 1.09 
76 6 18 1.98 2.97 2.86 1.09 1.09 
77 6 17 1.89 2.97 2.98 1.09 1.09 
78 6 16 1.80 2.97 3.10 1.09 1.09 
79 6 15 1.70 2.97 3.22 1.09 1.09 
80 6 14 1.60 2.97 3.35 1.08 1.08 
81 6 13 1.49 2.97 3.48 1.08 1.08 
82 6 12 1.38 2.96 3.61 1.08 1.08 
83 6 11 1.27 2.96 3.74 1.07 1.07 
84 6 10 1.16 2.95 3.88 1.06 1.07 
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85 6 9 1.04 2.94 4.02 1.06 1.04 
57 7 36 3.09 2.68 1.13 1.01 1.01 
58 7 35 3.05 2.71 1.20 1.01 1.02 
59 7 34 3.01 2.73 1.26 1.02 1.02 
60 7 33 2.97 2.75 1.34 1.03 1.03 
61 7 32 2.93 2.77 1.41 1.04 1.04 
62 7 31 2.88 2.79 1.49 1.04 1.04 
63 7 30 2.83 2.81 1.57 1.05 1.05 
64 7 29 2.77 2.82 1.65 1.05 1.06 
65 7 28 2.72 2.84 1.73 1.06 1.06 
66 7 27 2.66 2.85 1.82 1.06 1.06 
67 7 26 2.59 2.87 1.91 1.07 1.07 
68 7 25 2.53 2.88 2.01 1.07 1.07 
69 7 24 2.46 2.89 2.10 1.07 1.07 
70 7 23 2.39 2.90 2.20 1.07 1.08 
71 7 22 2.31 2.91 2.30 1.08 1.08 
72 7 21 2.23 2.92 2.40 1.08 1.08 
73 7 20 2.15 2.92 2.51 1.08 1.08 
74 7 19 2.07 2.93 2.62 1.08 1.08 
75 7 18 1.98 2.93 2.73 1.08 1.08 
76 7 17 1.89 2.93 2.85 1.07 1.07 
77 7 16 1.79 2.93 2.96 1.07 1.07 
78 7 15 1.70 2.93 3.08 1.07 1.07 
79 7 14 1.60 2.93 3.21 1.07 1.07 
80 7 13 1.49 2.93 3.33 1.06 1.06 
81 7 12 1.39 2.93 3.46 1.06 1.06 
82 7 11 1.28 2.92 3.59 1.05 1.05 
83 7 10 1.16 2.92 3.72 1.05 1.05 
84 7 9 1.05 2.91 3.86 1.04 1.04 
58 8 34 2.99 2.69 1.18 1.00 1.00 
59 8 33 2.95 2.71 1.24 1.01 1.01 
60 8 32 2.90 2.73 1.32 1.02 1.02 
61 8 31 2.86 2.75 1.39 1.03 1.03 
62 8 30 2.81 2.77 1.47 1.03 1.03 
63 8 29 2.76 2.79 1.55 1.04 1.04 
64 8 28 2.70 2.80 1.63 1.04 1.04 
65 8 27 2.64 2.82 1.71 1.05 1.05 
66 8 26 2.58 2.83 1.80 1.05 1.05 
67 8 25 2.51 2.84 1.89 1.05 1.05 
68 8 24 2.45 2.86 1.99 1.05 1.06 
69 8 23 2.37 2.87 2.08 1.06 1.06 
70 8 22 2.30 2.87 2.18 1.06 1.06 
71 8 21 2.22 2.88 2.28 1.06 1.06 
72 8 20 2.14 2.89 2.39 1.06 1.06 
73 8 19 2.06 2.89 2.49 1.06 1.06 
74 8 18 1.97 2.90 2.60 1.06 1.06 
75 8 17 1.88 2.90 2.71 1.06 1.06 
76 8 16 1.79 2.90 2.83 1.06 1.06 
77 8 15 1.69 2.90 2.95 1.05 1.05 
78 8 14 1.60 2.90 3.07 1.05 1.05 
79 8 13 1.49 2.90 3.19 1.05 1.05 
80 8 12 1.39 2.89 3.31 1.04 1.04 
81 8 11 1.28 2.89 3.44 1.04 1.04 
82 8 10 1.17 2.88 3.57 1.03 1.03 
83 8 9 1.05 2.88 3.71 1.03 1.03 
59 9 32 2.88 2.70 1.23 1.00 1.00 

60 9 31 2.84 2.72 1.30 1.01 1.01 
61 9 30 2.79 2.74 1.37 1.01 1.01 
62 9 29 2.74 2.75 1.45 1.02 1.02 
63 9 28 2.68 2.77 1.53 1.02 1.02 
64 9 27 2.62 2.78 1.61 1.03 1.03 
65 9 26 2.56 2.80 1.70 1.03 1.03 
66 9 25 2.50 2.81 1.78 1.03 1.04 
67 9 24 2.43 2.82 1.87 1.04 1.04 
68 9 23 2.36 2.83 1.97 1.04 1.04 
69 9 22 2.29 2.84 2.06 1.04 1.04 
70 9 21 2.21 2.85 2.16 1.04 1.04 
71 9 20 2.14 2.85 2.26 1.04 1.04 
72 9 19 2.05 2.86 2.37 1.04 1.04 
73 9 18 1.97 2.86 2.47 1.04 1.04 
74 9 17 1.88 2.86 2.58 1.04 1.04 
75 9 16 1.79 2.86 2.70 1.04 1.04 
76 9 15 1.69 2.87 2.81 1.04 1.04 
77 9 14 1.60 2.86 2.93 1.03 1.03 
78 9 13 1.49 2.86 3.05 1.03 1.03 
79 9 12 1.39 2.86 3.17 1.03 1.03 
80 9 11 1.28 2.85 3.30 1.02 1.02 
81 9 10 1.17 2.85 3.42 1.02 1.02 
82 9 9 1.06 2.84 3.56 1.01 1.01 
61 10 29 2.72 2.72 1.35 1.00 1.00 
62 10 28 2.66 2.73 1.43 1.01 1.01 
63 10 27 2.61 2.75 1.51 1.01 1.01 
64 10 26 2.55 2.76 1.59 1.01 1.01 
65 10 25 2.49 2.77 1.68 1.02 1.02 
66 10 24 2.42 2.78 1.77 1.02 1.02 
67 10 23 2.35 2.79 1.86 1.02 1.02 
68 10 22 2.28 2.80 1.95 1.02 1.02 
69 10 21 2.21 2.81 2.05 1.03 1.03 
70 10 20 2.13 2.82 2.14 1.03 1.03 
71 10 19 2.05 2.82 2.25 1.03 1.03 
72 10 18 1.96 2.83 2.35 1.03 1.03 
73 10 17 1.88 2.83 2.46 1.02 1.02 
74 10 16 1.79 2.83 2.57 1.02 1.02 
75 10 15 1.69 2.83 2.68 1.02 1.02 
76 10 14 1.60 2.83 2.79 1.02 1.02 
77 10 13 1.50 2.83 2.91 1.01 1.01 
78 10 12 1.39 2.82 3.03 1.01 1.01 
79 10 11 1.29 2.82 3.15 1.01 1.01 
64 11 25 2.47 2.74 1.57 1.00 1.00 
65 11 24 2.41 2.75 1.66 1.00 1.00 
66 11 23 2.34 2.76 1.75 1.01 1.01 
67 11 22 2.27 2.77 1.84 1.01 1.01 
68 11 21 2.20 2.77 1.93 1.01 1.01 
69 11 20 2.12 2.78 2.03 1.01 1.01 
70 11 19 2.04 2.79 2.13 1.01 1.01 
71 11 18 1.96 2.79 2.23 1.01 1.01 
72 11 17 1.87 2.79 2.33 1.01 1.01 
73 11 16 1.78 2.79 2.44 1.01 1.01 
74 11 15 1.69 2.79 2.55 1.00 1.00 
75 11 14 1.60 2.79 2.66 1.00 1.00 



 45 

 A c e s t e  d a t e  a u  f o s t  r e p r e z e n t a t e  g r a f i c  c u  a j u t o r u l  p r o g r a mu l u i  S l i d e  

Wr i t e  P l u s .  

D i s c u ţ i i :  

 1 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 1 , 2 )  n e  a r a tă  o  bună  s e p a r a r e  î n t r e  p r i me l e  d o uă  p i c u r i  

d e  p e  p l a că ,  r e z o l u ţ i a  v a r i i n d  d e  l a  1  l a  3 , 6  s e mn  că  s e p a r a r e a  c e l o r  d o uă  

p i c u r i  s e  p r e t e a ză  l a  o p t i mi z a r e .  

 2 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 2 , 3 )  n e  a r a tă  că  r e z o l u ţ i a  v a r i a ză  d e  l a  2 , 5  l a  3 ,  d e c i  

v a r i a ţ i a  n u  e s t e  ma r e  î n  r a p o r t  c u  c o mp o z i ţ i a  f a z e i  mo b i l e ,  a şa  î n c â t  

s e p a r a r e a  e s t e  a v a n t a j o a să  î n  o r i c e  c o mp o z i ţ i e  a  f a z e i  mo b i l e  f o r ma t e  c u  c e i  

t r e i  s o l v e n ţ i .  

 3 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 3 , 4 )  n e  a r a tă  că  r e z o l u ţ i a  v a r i a ză  d e  l a  1  l a  5 ,  d e c i  o  

f o a r t e  b u nă  v a r i a ţ i e ,  s e  p r e t e a ză  l a  o p t i mi z a r e ,  v a r i a ză  e x a c t  i n v e r s  c u  

r e z o l u ţ i a  î n t r e  p r i me l e  2  p i c u r i .  
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 4 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 4 , 5 )  n e  a r a tă  că  r e z o l u ţ i a  v a r i a ză  î n  v e c i nă t a t e a  l u i  1 ,  

d e c i  o  v a r i a ţ i e  foa r t e  mi că ,  c a r e  c o r e l a tă  c u  v a l o a r e a  r e z o l u ţ i e i  mi că  (≈1 )  n e  

dă  i n fo r ma ţ i a  că  p i c u r i l e  4  ş i  5  s e  s e p a ră  f o a r t e  g r e u  î n  a me s t e c u l  d e  

s o l v e n ţ i  c o n s i d e r a t  ş i  n u  s e  p r e t e a ză  l a  o p t i mi z a r e .  

 5 .  Sup ra f a ţa  c e  r e p r e z i n tă  p e  Q  c o n d e n s e a ză  i n fo r ma ţ i i l e  p r e z e n t a t e  d e  

d i a g r a me l e  1 - 4 ,  e a  r e f e r i n d u - s e  d o a r  l a  s e p a r a r e a  a n s a mb l u l u i  ş i  n u  l a  

s e p a ră r i l e  i n d i v i d u a l e ,  a şa  c u m o  f a c  s u p r a f e ţe l e  R Z ( 1 , 2 ) ,  R Z ( 2 , 3 ) ,  R Z ( 3 , 4 ) ,  

R Z ( 4 , 5 ) .  

 De ş i  o p t i mi z a r e a  a me s t e c u l u i  î n  a n s a mb l u  e s t e  î mp i e d e c a tă  d e  

p e r e c h e a  d e  p i c u r i  ( 4 , 5 ) ,  d u pă  c u m s e  o b s e r vă  d i n  f i g u ră  e a  s e  p o a t e  f a c e  c u  

o a r e c a r e  s u c c e s .  
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U n  o p t i m p o a t e  f i  a l e s  d e  p e  a c e a s tă  s u p r a f a ţ ă ,  a şa  c u m s u g e r e a ză  mo d e l u l  

c u  6  t e r me n i  c a  f i i n d  ( 7 9 : 0 : 2 1 ) .  

 

B.2 .a .SISEC 

  

 D a t e l e  d e  i n t r a r e  a u  f o s t  i n t r o d u s e  î n  f i ş i e r u l  D A T A . I N  a l  că r u i  

c o n ţ i n u t  ( f i ş i e r  A S C I I )  e s t e  p r e z e n t a t  ma i  j o s :  
{DATA.IN} 
2:4:1:3:5 
CHCl3:i-PrOH:Me2O 
1 
30:30:30 
L=6.88 
l w 
5.62 0.39 
5.95 0.38 
6.12 0.25 

6.32 0.30 
6.46 0.32 
2 
10:10:80 
L=6.88 
l w 
4.92 0.37 
5.42 0.37 
5.99 0.39 
5.56 0.49 
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5.99 0.32 
3 
10:80:10 
L=6.99 
l w 
5.90 0.39 
5.35 0.49 
6.00 0.28 
5.91 0.32 
6.15 0.35 
4 
80:10:10 
L=6.97 
l w 
3.38 0.41 
3.84 0.37 
4.67 0.22 
5.49 0.28 
5.77 0.28 
5 
50:0:50 
L=7.72 
l w 

2.91 0.43 
4.52 0.47 
5.60 0.40 
5.97 0.42 
6.35 0.36 
6 
50:50:0 
L=7.39 
l w 
6.07 0.44 
6.30 0.42 
6.79 0.38 
6.87 0.33 
7.03 0.29 
7 
0:50:50 
L=7.64 
l w 
5.91 0.51 
6.47 0.42 
6.64 0.32 
6.99 0.36 
7.06 0.47 

 

 A c e s t e a  a u  c o n s t i t u i t  d a t e l e  d e  i n t r a r e  l a  p r o g r a mu l  R Z - R E Z 7 . P A S  

c a r e  a  f u r n i z a t  c a  d a t e  d e  i e ş i r e  2  f i ş i e r e  A S C I I  c u p r i n z â n d  t a b e l a t :  

 F R :  f r a c ţ i i l e  mo l a r e  a l e  a me s t e c u r i l o r  d e  s o l v e n ţ i  

 R E Z :  r e z o l u ţ i i l e  c o r e s p u n ză t o a r e  c a l c u l a t e  p e  b a z a  d i s t a n ţe l o r  d e  

mi g r a r e  l  ş i  a  g r o s i mi l o r  p e t e l o r  w :  

 

{FR}  
0 . 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3  0 . 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3  0 . 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3  
0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 8 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 8 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 8 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
0 . 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  0 . 5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0  
 

{REZ}  

0.857 1.351 1.250 1.179 3.578 0.535 1.204 

0.540 0.326 0.028 2.814 2.483 1.225 0.459 

0.727 0.977 0.300 3.280 0.902 0.225 1.029 

0.452 0.000 0.476 1.000 0.974 0.516 0.169 

 

 Aces t e  2  f i ş i e r e  a u  c o n s t i t u i t  d a t e l e  d e  i n t r a r e  p e n t r u  p r o g r a mu l  R Z -

C O E F 7 . P A S  c a r e  a  f u r n i z a t  c o e f i c i e n ţ i i  p e n t r u  mo d e l u l :  
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  R Z = a 1 x 1 + a 2 x 2 + a 3 x 3 + a 4 x 1 x 2 + a 5 x 1 x 3 + a 6 x 2 x 3 + a 7 x 1 x 2 x 3  

 

p e n t r u  f i e c a r e  d i n  c e l e  4  p e r e c h i  d e  p i c u r i ,  r e z u l t a t e  p r e z e n t a t e  î n  t a b e l u l  

d in  f i ş i e r u l  C O E F 2 :  

 

{COEF2}  

0.540918 1.854704 0.513561 -2.651245 0.079469 12.203041 -31.9370 

3.681612 -0.281388 -0.378245 -1.900449 3.155265 3.325265 -26.3580 

6.055551 0.670622 1.541051 -12.552347 -0.307347 -11.585204 18.5590 

1.168184 0.634969 -0.444031 -1.542306 0.294122 2.447694 -3.6270 

 

 E x p r i mâ n d  ma t e ma t i c  c o mp o r t a r e a  l a  s e p a r a r e ,  e c u a ţ i i l e  gă s i t e  p e n t r u  

f i e c a r e  p e r e c h e  d e  p i c u r i  s u n t :  

 R Z = - 0 , 5 4 0 x 1 + 1 , 8 5 4 x 2 + 0 , 5 1 3 x 3 - 2 , 6 5 1 x 1 x 2 + 0 , 0 7 9 x 1 x 3 + 1 2 , 2 0 3 x 2 x 3  -

31 ,937x 1 x 2 x 3  

 

 R Z =  3 , 6 8 1 x 1 - 0 , 2 8 1 x 2 - 0 , 3 7 8 x 3 - 1 , 9 0 0 x 1 x 2 + 3 , 1 5 5 x 1 x 3 + 3 , 3 2 5 x 2 x 3  

- 2 6 , 3 5 8  x 1 x 2 x 3  

 

 R Z = 6 , 0 5 5 x 1 + 0 , 6 7 0 x 2 + 1 , 5 4 1 x 3 - 1 2 , 5 5 2 x 1 x 2 - 0 , 3 0 7 x 1 x 3 - 1 1 , 5 8 5 x 2 x 3  

+ 1 8 , 5 5 9  x 1 x 2 x 3  

 

 R Z = 1 , 1 6 x 1 + 0 , 6 3 4 x 2 - 0 , 4 4 4 x 3 - 1 , 5 4 2 x 1 x 2 + 0 , 2 9 4 x 1 x 3 + 2 , 4 4 7 x 2 x 3  

- 3 , 6 2 7  x 1 x 2 x 3  

 

 R e z u l t a t e l e  ( C O E F 2 )  a u  fo s t  p r e l u c r a t e  î n  v e d e r e a  d e t e r mi nă r i i  

c o mp o z i ţ i i l o r  p e n t r u  c a r e  R Z≥1  ş i  a  ma x i mu l u i  p e n t r u  r e z o l u ţ i e  c u  a j u t o r u l  

p r o g r a mu l u i  R Z - M A X 7 . P A S .  

 A c e s t a  a  l i s t a t  t o a t e  c o mp o z i ţ i i l e  p e n t r u  c a r e  c o e f i c i e n t u l  d e  c a l i t a t e  

Q  e s t e  Q≥1  î n  f i ş i e r u l  R E Z . O U T  ,  f i ş i e r  A S C I I  c u  u r mă t o a r e a  s t r u c t u ră  

( T A B  s e p a r a t o r ) :  

X 1  X 2  X 3  R Z ( 1 , 2 )  R Z ( 2 , 3 )  R Z ( 3 , 4 )  R Z (4 ,5 )  Q  

a l  că r u i  c o n ţ i n u t  e s t e  p r e z e n t a t  î n  c o n t i n u a r e :  

{REZ.OUT}  
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53 0 47 3.57 2.60 1.05 1.02 1.020 
54 0 46 3.56 2.64 1.10 1.03 1.035 
55 0 45 3.55 2.68 1.16 1.05 1.048 
56 0 44 3.54 2.71 1.21 1.06 1.062 
57 0 43 3.52 2.75 1.27 1.07 1.075 
58 0 42 3.50 2.79 1.34 1.09 1.087 
59 0 41 3.48 2.82 1.40 1.10 1.099 
60 0 40 3.46 2.86 1.47 1.11 1.111 
61 0 39 3.43 2.89 1.54 1.12 1.122 
62 0 38 3.41 2.92 1.61 1.13 1.132 
63 0 37 3.38 2.95 1.68 1.14 1.142 
64 0 36 3.34 2.99 1.76 1.15 1.152 
65 0 35 3.31 3.02 1.84 1.16 1.161 
66 0 34 3.27 3.05 1.92 1.17 1.169 
67 0 33 3.23 3.08 2.00 1.18 1.177 
68 0 32 3.19 3.11 2.09 1.18 1.185 
69 0 31 3.14 3.13 2.18 1.19 1.192 
70 0 30 3.10 3.16 2.27 1.20 1.199 
71 0 29 3.05 3.19 2.36 1.20 1.205 
72 0 28 2.99 3.22 2.46 1.21 1.210 
73 0 27 2.94 3.24 2.55 1.22 1.215 
74 0 26 2.88 3.27 2.65 1.22 1.220 
75 0 25 2.82 3.29 2.75 1.22 1.224 
76 0 24 2.76 3.31 2.86 1.23 1.228 
77 0 23 2.70 3.34 2.97 1.23 1.231 
78 0 22 2.63 3.36 3.07 1.23 1.234 
79 0 21 2.56 3.38 3.19 1.24 1.236 
80 0 20 2.49 3.40 3.30 1.24 1.237 
81 0 19 2.41 3.42 3.41 1.24 1.239 
82 0 18 2.34 3.44 3.53 1.24 1.239 
83 0 17 2.26 3.46 3.65 1.24 1.239 
84 0 16 2.18 3.48 3.78 1.24 1.239 
85 0 15 2.09 3.50 3.90 1.24 1.238 
86 0 14 2.01 3.51 4.03 1.24 1.237 
87 0 13 1.92 3.53 4.16 1.24 1.235 
88 0 12 1.83 3.55 4.29 1.23 1.233 
89 0 11 1.73 3.56 4.42 1.23 1.230 
90 0 10 1.64 3.57 4.56 1.23 1.227 
91 0 9 1.54 3.59 4.70 1.22 1.224 
92 0 8 1.44 3.60 4.84 1.22 1.219 
93 0 7 1.33 3.61 4.99 1.21 1.215 
94 0 6 1.23 3.63 5.13 1.21 1.210 
95 0 5 1.12 3.64 5.28 1.20 1.119 
96 0 4 1.01 3.65 5.43 1.20 1.008 
53 1 46 3.43 2.53 1.08 1.00 1.002 
54 1 45 3.42 2.56 1.13 1.02 1.016 
55 1 44 3.40 2.60 1.19 1.03 1.030 
56 1 43 3.39 2.64 1.24 1.04 1.043 
57 1 42 3.37 2.67 1.30 1.06 1.055 
58 1 41 3.35 2.71 1.37 1.07 1.068 
59 1 40 3.33 2.74 1.43 1.08 1.079 
60 1 39 3.31 2.78 1.50 1.09 1.090 
61 1 38 3.28 2.81 1.57 1.10 1.101 
62 1 37 3.25 2.84 1.64 1.11 1.111 
63 1 36 3.22 2.87 1.71 1.12 1.121 
64 1 35 3.19 2.91 1.79 1.13 1.130 

65 1 34 3.15 2.94 1.86 1.14 1.139 
66 1 33 3.12 2.97 1.95 1.15 1.147 
67 1 32 3.08 3.00 2.03 1.15 1.155 
68 1 31 3.03 3.03 2.11 1.16 1.162 
69 1 30 2.99 3.05 2.20 1.17 1.169 
70 1 29 2.94 3.08 2.29 1.17 1.175 
71 1 28 2.89 3.11 2.38 1.18 1.181 
72 1 27 2.84 3.14 2.48 1.19 1.186 
73 1 26 2.78 3.16 2.57 1.19 1.191 
74 1 25 2.73 3.19 2.67 1.20 1.195 
75 1 24 2.67 3.21 2.77 1.20 1.199 
76 1 23 2.61 3.24 2.87 1.20 1.203 
77 1 22 2.54 3.26 2.98 1.21 1.205 
78 1 21 2.47 3.28 3.09 1.21 1.208 
79 1 20 2.41 3.31 3.20 1.21 1.210 
80 1 19 2.33 3.33 3.31 1.21 1.211 
81 1 18 2.26 3.35 3.42 1.21 1.212 
82 1 17 2.18 3.37 3.54 1.21 1.213 
83 1 16 2.11 3.39 3.66 1.21 1.213 
84 1 15 2.03 3.41 3.78 1.21 1.212 
85 1 14 1.94 3.43 3.91 1.21 1.211 
86 1 13 1.86 3.44 4.03 1.21 1.210 
87 1 12 1.77 3.46 4.16 1.21 1.208 
88 1 11 1.68 3.48 4.29 1.21 1.206 
89 1 10 1.59 3.49 4.42 1.20 1.203 
90 1 9 1.49 3.51 4.56 1.20 1.199 
91 1 8 1.39 3.53 4.70 1.20 1.196 
92 1 7 1.29 3.54 4.84 1.19 1.191 
93 1 6 1.19 3.55 4.98 1.19 1.187 
94 1 5 1.09 3.57 5.12 1.18 1.086 
55 2 43 3.26 2.52 1.21 1.01 1.012 
56 2 42 3.25 2.56 1.27 1.02 1.024 
57 2 41 3.23 2.60 1.33 1.04 1.036 
58 2 40 3.21 2.63 1.39 1.05 1.048 
59 2 39 3.19 2.67 1.46 1.06 1.059 
60 2 38 3.16 2.70 1.52 1.07 1.070 
61 2 37 3.14 2.73 1.59 1.08 1.080 
62 2 36 3.11 2.76 1.66 1.09 1.090 
63 2 35 3.07 2.80 1.73 1.10 1.100 
64 2 34 3.04 2.83 1.81 1.11 1.108 
65 2 33 3.00 2.86 1.89 1.12 1.117 
66 2 32 2.97 2.89 1.97 1.12 1.125 
67 2 31 2.93 2.92 2.05 1.13 1.132 
68 2 30 2.88 2.95 2.13 1.14 1.139 
69 2 29 2.84 2.98 2.22 1.15 1.146 
70 2 28 2.79 3.01 2.31 1.15 1.152 
71 2 27 2.74 3.03 2.40 1.16 1.157 
72 2 26 2.69 3.06 2.49 1.16 1.162 
73 2 25 2.63 3.09 2.59 1.17 1.167 
74 2 24 2.58 3.11 2.69 1.17 1.171 
75 2 23 2.52 3.14 2.79 1.17 1.175 
76 2 22 2.45 3.16 2.89 1.18 1.178 
77 2 21 2.39 3.19 2.99 1.18 1.181 
78 2 20 2.32 3.21 3.10 1.18 1.183 
79 2 19 2.26 3.23 3.21 1.18 1.184 
80 2 18 2.19 3.26 3.32 1.19 1.186 
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81 2 17 2.11 3.28 3.43 1.19 1.187 
82 2 16 2.04 3.30 3.55 1.19 1.187 
83 2 15 1.96 3.32 3.67 1.19 1.187 
84 2 14 1.88 3.34 3.79 1.19 1.186 
85 2 13 1.80 3.36 3.91 1.18 1.185 
86 2 12 1.71 3.38 4.03 1.18 1.183 
87 2 11 1.62 3.40 4.16 1.18 1.181 
88 2 10 1.54 3.42 4.29 1.18 1.179 
89 2 9 1.44 3.43 4.42 1.18 1.176 
90 2 8 1.35 3.45 4.55 1.17 1.172 
91 2 7 1.25 3.47 4.69 1.17 1.168 
92 2 6 1.16 3.48 4.83 1.16 1.155 
93 2 5 1.05 3.50 4.97 1.16 1.054 
56 3 41 3.11 2.49 1.30 1.01 1.006 
57 3 40 3.09 2.52 1.36 1.02 1.018 
58 3 39 3.07 2.56 1.42 1.03 1.029 
59 3 38 3.05 2.59 1.48 1.04 1.040 
60 3 37 3.02 2.62 1.55 1.05 1.050 
61 3 36 2.99 2.66 1.61 1.06 1.060 
62 3 35 2.96 2.69 1.68 1.07 1.070 
63 3 34 2.93 2.72 1.76 1.08 1.079 
64 3 33 2.90 2.75 1.83 1.09 1.087 
65 3 32 2.86 2.78 1.91 1.10 1.096 
66 3 31 2.82 2.81 1.99 1.10 1.103 
67 3 30 2.78 2.84 2.07 1.11 1.110 
68 3 29 2.74 2.87 2.15 1.12 1.117 
69 3 28 2.69 2.90 2.24 1.12 1.123 
70 3 27 2.64 2.93 2.32 1.13 1.129 
71 3 26 2.59 2.96 2.41 1.13 1.134 
72 3 25 2.54 2.99 2.51 1.14 1.139 
73 3 24 2.49 3.01 2.60 1.14 1.143 
74 3 23 2.43 3.04 2.70 1.15 1.147 
75 3 22 2.37 3.07 2.80 1.15 1.151 
76 3 21 2.31 3.09 2.90 1.15 1.154 
77 3 20 2.25 3.12 3.00 1.16 1.156 
78 3 19 2.18 3.14 3.11 1.16 1.158 
79 3 18 2.11 3.16 3.21 1.16 1.160 
80 3 17 2.04 3.19 3.32 1.16 1.161 
81 3 16 1.97 3.21 3.44 1.16 1.161 
82 3 15 1.89 3.23 3.55 1.16 1.161 
83 3 14 1.82 3.25 3.67 1.16 1.161 
84 3 13 1.74 3.28 3.79 1.16 1.160 
85 3 12 1.66 3.30 3.91 1.16 1.159 
86 3 11 1.57 3.32 4.03 1.16 1.157 
87 3 10 1.49 3.34 4.15 1.16 1.155 
88 3 9 1.40 3.36 4.28 1.15 1.152 
89 3 8 1.31 3.38 4.41 1.15 1.149 
90 3 7 1.22 3.39 4.54 1.15 1.146 
91 3 6 1.12 3.41 4.68 1.14 1.120 
92 3 5 1.02 3.43 4.81 1.14 1.023 
58 4 38 2.93 2.48 1.44 1.01 1.010 
59 4 37 2.91 2.52 1.50 1.02 1.021 
60 4 36 2.88 2.55 1.57 1.03 1.031 
61 4 35 2.85 2.58 1.63 1.04 1.041 
62 4 34 2.82 2.62 1.70 1.05 1.050 
63 4 33 2.79 2.65 1.78 1.06 1.059 

64 4 32 2.76 2.68 1.85 1.07 1.067 
65 4 31 2.72 2.71 1.93 1.07 1.075 
66 4 30 2.68 2.74 2.00 1.08 1.082 
67 4 29 2.64 2.77 2.08 1.09 1.089 
68 4 28 2.59 2.80 2.17 1.10 1.095 
69 4 27 2.55 2.83 2.25 1.10 1.101 
70 4 26 2.50 2.86 2.34 1.11 1.107 
71 4 25 2.45 2.89 2.43 1.11 1.112 
72 4 24 2.40 2.92 2.52 1.12 1.116 
73 4 23 2.34 2.94 2.61 1.12 1.120 
74 4 22 2.29 2.97 2.71 1.12 1.124 
75 4 21 2.23 3.00 2.81 1.13 1.127 
76 4 20 2.17 3.02 2.91 1.13 1.130 
77 4 19 2.11 3.05 3.01 1.13 1.132 
78 4 18 2.04 3.07 3.11 1.13 1.134 
79 4 17 1.97 3.10 3.22 1.14 1.135 
80 4 16 1.90 3.12 3.33 1.14 1.136 
81 4 15 1.83 3.15 3.44 1.14 1.137 
82 4 14 1.76 3.17 3.55 1.14 1.137 
83 4 13 1.68 3.19 3.66 1.14 1.136 
84 4 12 1.60 3.22 3.78 1.14 1.135 
85 4 11 1.52 3.24 3.90 1.13 1.134 
86 4 10 1.44 3.26 4.02 1.13 1.132 
87 4 9 1.35 3.28 4.15 1.13 1.129 
88 4 8 1.27 3.30 4.27 1.13 1.127 
89 4 7 1.18 3.32 4.40 1.12 1.123 
90 4 6 1.09 3.34 4.53 1.12 1.087 
59 5 36 2.77 2.45 1.52 1.00 1.002 
60 5 35 2.75 2.48 1.59 1.01 1.012 
61 5 34 2.72 2.52 1.65 1.02 1.021 
62 5 33 2.69 2.55 1.72 1.03 1.030 
63 5 32 2.65 2.58 1.79 1.04 1.039 
64 5 31 2.62 2.61 1.87 1.05 1.047 
65 5 30 2.58 2.64 1.94 1.05 1.054 
66 5 29 2.54 2.67 2.02 1.06 1.061 
67 5 28 2.50 2.70 2.10 1.07 1.068 
68 5 27 2.46 2.73 2.18 1.07 1.074 
69 5 26 2.41 2.76 2.26 1.08 1.080 
70 5 25 2.36 2.79 2.35 1.08 1.085 
71 5 24 2.31 2.82 2.44 1.09 1.090 
72 5 23 2.26 2.85 2.53 1.09 1.094 
73 5 22 2.21 2.88 2.62 1.10 1.098 
74 5 21 2.15 2.91 2.71 1.10 1.101 
75 5 20 2.09 2.93 2.81 1.10 1.104 
76 5 19 2.03 2.96 2.91 1.11 1.107 
77 5 18 1.97 2.99 3.01 1.11 1.109 
78 5 17 1.91 3.01 3.11 1.11 1.110 
79 5 16 1.84 3.04 3.22 1.11 1.111 
80 5 15 1.77 3.06 3.33 1.11 1.112 
81 5 14 1.70 3.09 3.44 1.11 1.112 
82 5 13 1.63 3.11 3.55 1.11 1.112 
83 5 12 1.55 3.14 3.66 1.11 1.112 
84 5 11 1.47 3.16 3.78 1.11 1.110 
85 5 10 1.39 3.18 3.89 1.11 1.109 
86 5 9 1.31 3.21 4.01 1.11 1.107 
87 5 8 1.23 3.23 4.14 1.10 1.104 
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88 5 7 1.14 3.25 4.26 1.10 1.101 
89 5 6 1.05 3.27 4.39 1.10 1.054 
61 6 33 2.59 2.45 1.67 1.00 1.002 
62 6 32 2.55 2.48 1.74 1.01 1.011 
63 6 31 2.52 2.51 1.81 1.02 1.019 
64 6 30 2.49 2.54 1.88 1.03 1.027 
65 6 29 2.45 2.58 1.95 1.03 1.034 
66 6 28 2.41 2.61 2.03 1.04 1.041 
67 6 27 2.37 2.64 2.11 1.05 1.047 
68 6 26 2.32 2.67 2.19 1.05 1.053 
69 6 25 2.28 2.70 2.27 1.06 1.058 
70 6 24 2.23 2.73 2.36 1.06 1.063 
71 6 23 2.18 2.76 2.45 1.07 1.068 
72 6 22 2.13 2.79 2.53 1.07 1.072 
73 6 21 2.08 2.82 2.63 1.08 1.076 
74 6 20 2.02 2.84 2.72 1.08 1.079 
75 6 19 1.96 2.87 2.81 1.08 1.082 
76 6 18 1.90 2.90 2.91 1.08 1.084 
77 6 17 1.84 2.93 3.01 1.09 1.086 
78 6 16 1.78 2.95 3.11 1.09 1.087 
79 6 15 1.71 2.98 3.22 1.09 1.088 
80 6 14 1.64 3.01 3.32 1.09 1.089 
81 6 13 1.57 3.03 3.43 1.09 1.089 
82 6 12 1.50 3.06 3.54 1.09 1.088 
83 6 11 1.42 3.08 3.65 1.09 1.088 
84 6 10 1.35 3.11 3.77 1.09 1.086 
85 6 9 1.27 3.13 3.88 1.08 1.085 
86 6 8 1.19 3.16 4.00 1.08 1.082 
87 6 7 1.11 3.18 4.12 1.08 1.080 
88 6 6 1.02 3.20 4.24 1.08 1.022 
64 7 29 2.36 2.48 1.89 1.01 1.007 
65 7 28 2.32 2.51 1.97 1.01 1.014 
66 7 27 2.28 2.54 2.04 1.02 1.021 
67 7 26 2.24 2.57 2.12 1.03 1.027 
68 7 25 2.20 2.61 2.20 1.03 1.032 
69 7 24 2.15 2.64 2.28 1.04 1.038 
70 7 23 2.10 2.67 2.36 1.04 1.042 
71 7 22 2.05 2.70 2.45 1.05 1.047 
72 7 21 2.00 2.73 2.54 1.05 1.051 
73 7 20 1.95 2.76 2.63 1.05 1.054 
74 7 19 1.89 2.78 2.72 1.06 1.057 
75 7 18 1.84 2.81 2.81 1.06 1.060 
76 7 17 1.78 2.84 2.91 1.06 1.062 
77 7 16 1.71 2.87 3.01 1.06 1.063 
78 7 15 1.65 2.90 3.11 1.06 1.065 
79 7 14 1.59 2.93 3.21 1.07 1.065 

80 7 13 1.52 2.95 3.32 1.07 1.066 
81 7 12 1.45 2.98 3.42 1.07 1.066 
82 7 11 1.38 3.01 3.53 1.07 1.065 
83 7 10 1.30 3.03 3.64 1.06 1.064 
84 7 9 1.23 3.06 3.75 1.06 1.063 
85 7 8 1.15 3.08 3.87 1.06 1.061 
86 7 7 1.07 3.11 3.99 1.06 1.059 
66 8 26 2.16 2.48 2.05 1.00 1.001 
67 8 25 2.11 2.51 2.13 1.01 1.007 
68 8 24 2.07 2.55 2.20 1.01 1.012 
69 8 23 2.03 2.58 2.28 1.02 1.017 
70 8 22 1.98 2.61 2.37 1.02 1.022 
71 8 21 1.93 2.64 2.45 1.03 1.026 
72 8 20 1.88 2.67 2.54 1.03 1.030 
73 8 19 1.83 2.70 2.63 1.03 1.033 
74 8 18 1.77 2.73 2.72 1.04 1.036 
75 8 17 1.71 2.76 2.81 1.04 1.038 
76 8 16 1.65 2.79 2.91 1.04 1.040 
77 8 15 1.59 2.82 3.00 1.04 1.041 
78 8 14 1.53 2.85 3.10 1.04 1.042 
79 8 13 1.47 2.87 3.20 1.04 1.043 
80 8 12 1.40 2.90 3.31 1.04 1.043 
81 8 11 1.33 2.93 3.41 1.04 1.043 
82 8 10 1.26 2.96 3.52 1.04 1.042 
83 8 9 1.19 2.99 3.63 1.04 1.041 
84 8 8 1.11 3.01 3.74 1.04 1.040 
85 8 7 1.04 3.04 3.85 1.04 1.038 
70 9 21 1.86 2.55 2.37 1.00 1.002 
71 9 20 1.81 2.58 2.45 1.01 1.006 
72 9 19 1.76 2.61 2.54 1.01 1.009 
73 9 18 1.71 2.65 2.63 1.01 1.012 
74 9 17 1.65 2.68 2.72 1.01 1.015 
75 9 16 1.60 2.71 2.81 1.02 1.017 
76 9 15 1.54 2.74 2.90 1.02 1.019 
77 9 14 1.48 2.77 3.00 1.02 1.020 
78 9 13 1.42 2.80 3.09 1.02 1.021 
79 9 12 1.35 2.83 3.19 1.02 1.021 
80 9 11 1.29 2.86 3.29 1.02 1.021 
81 9 10 1.22 2.89 3.40 1.02 1.021 
82 9 9 1.15 2.92 3.50 1.02 1.020 
83 9 8 1.08 2.94 3.61 1.02 1.019 
84 9 7 1.01 2.97 3.72 1.02 1.006 
79 10 11 1.24 2.78 3.18 1.00 1.000 

 

A c e s t e  d a t e  a u  f o s t  r e p r e z e n t a t e  g r a f i c  c u  a j u t o r u l  p r o g r a mu l u i  S l i d e  Wr i t e  

P l u s .  

D i s c u ţ i i :  
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1 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 1 , 2 )  n e  a r a tă  o  bună  s e p a r a r e  î n t r e  p r i me l e  d o uă  p i c u r i  

d e  p e  p l a că ,  r e z o l u ţ i a  v a r i i n d  d e  l a  1  l a  3 , 6  s e mn  că  s e p a r a r e a  c e l o r  d o uă  

p i c u r i  s e  p r e t e a ză  l a  o p t i mi z a r e .  

 2 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 2 , 3 )  n e  a r a tă  că  r e z o l u ţ i a  v a r i a ză  d e  l a  2 , 5  l a  3 ,  d e c i  

v a r i a ţ i a  n u  e s t e  ma r e  î n  r a p o r t  c u  c o mp o z i ţ i a  f a z e i  mo b i l e ,  a şa  î n c â t  

s e p a r a r e a  e s t e  a v a n t a j o a să  î n  o r i c e  c o mp o z i ţ i e  a  f a z e i  mo b i l e  f o r ma t e  c u  c e i  

t r e i  s o l v e n ţ i .  

 3 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 3 , 4 )  n e  a r a tă  că  r e z o l u ţ i a  v a r i a ză  d e  l a  1  l a  5 ,  d e c i  o  

f o a r t e  b u nă  v a r i a ţ i e ,  s e  p r e t e a ză  l a  o p t i mi z a r e ,  v a r i a ză  e x a c t  i n v e r s  c u  

r e z o l u ţ i a  î n t r e  p r i me l e  2  p i c u r i .  

 4 .  Sup ra f a ţa  R Z ( 4 , 5 )  n e  a r a tă  că  r e z o l u ţ i a  v a r i a ză  î n  v e c i nă t a t e a  l u i  1 ,  

d e c i  o  v a r i a ţ i e  foa r t e  mi că ,  c a r e  c o r e l a tă  c u  v a l o a r e a  r e z o l u ţ i e i  mi că  (≈1 )  n e  

dă  i n fo r ma ţ i a  că  p i c u r i l e  4  ş i  5  s e  s e p a ră  f o a r t e  g r e u  î n  a me s t e c u l  d e  

s o l v e n ţ i  c o n s i d e r a t  ş i  n u  s e  p r e t e a ză  l a  o p t i mi z a r e .  
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 5 .  Sup ra f a ţa  c e  r e p r e z i n tă  p e  Q  c o n d e n s e a ză  i n fo r ma ţ i i l e  p r e z e n t a t e  d e  

d i a g r a me l e  1 - 4 ,  e a  r e f e r i n d u - s e  d o a r  l a  s e p a r a r e a  a n s a mb l u l u i  ş i  n u  l a  

s e p a ră r i l e  i n d i v i d u a l e ,  a şa  c u m o  f a c  s u p r a f e ţe l e  R Z ( 1 , 2 ) ,  R Z ( 2 , 3 ) ,  R Z ( 3 , 4 ) ,  

R Z ( 4 , 5 ) .  

 De ş i  o p t i mi z a r e a  a me s t e c u l u i  î n  a n s a mb l u  e s t e  î mp i e d e c a tă  d e  

p e r e c h e a  d e  p i c u r i  ( 4 , 5 ) ,  d u pă  c u m s e  o b s e r vă  d i n  f i g u ră  e a  s e  p o a t e  f a c e  c u  

o a r e c a r e  s u c c e s .  

 U n  o p t i m p o a t e  f i  a l e s  d e  p e  a c e a s tă  s u p r a f a ţ ă ,  a şa  c u m s u g e r e a ză  

mo d e l u l  c u  6  t e r me n i  c a  f i i n d  ( 8 3 : 0 : 1 7 ) .  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 58 

7 Concluzii  

 

 M o d e l e l e  d i s c u t a t e  s e  c o n s t i t u i e  î n t r - u n  s e r i o s  t e s t  p e n t r u  u n  a me s t e c  

t e r n a r  d e  s o l v e n ţ i  î n  c r o ma t o g r a f i a  p e  s t r a t  s u b ţ i r e .  

 D e  a s e me n e a ,  o  a l tă  c a l i t a t e  a  l o r  e s t e  p o r t a b i l i t a t e a ,  e l e  p u t â n d  f i  

a p l i c a t e  ş i  î n  c a z u l  c r o ma t o g r a f i e i  d e  g a z  s a u  p e  h â r t i e ,  e l e  ţ i n â n d  s e a ma  

e x c l u s i v  d e  mă s u ră t o r i l e  e f e c t u a t e  a s u p r a  s i s t e mu l u i .  

 A t â t  mo d e l u l  s t a t i s t i c  c u  6  t e r me n i ,  u t i l i z a t  ma i  d e s  î n  s e p a r a r e a  c u  

f ază  i n v e r să ,  u n d e  dă  r e z u l t a t e  f o a r t e  b u n e ,  c â t  ş i  mo d e l u l  s t a t i s t i c  c u  7  

t e r me n i ,  c a r e  e s t e  ma i  g e n e r a l ,  s e  b a z e a ză  p e  u n  s e t  b o g a t  d e  mă s u ră t o r i  ( c e l  

pu ţ i n  6 ,  r e s p e c t i v  c e l  p u ţ i n  7 ) ,  a s t f e l  î n c â t  e r o a r e a  r e l a t i vă  e s t e  mi că .  

 Sup ra f e ţe l e  p r e z e n t a t e  p e r mi t  o  c a r a c t e r i z a r e  f o a r t e  a mănun ţ i tă  a  

s i s t e mu l u i  d e  s o l v e n ţ i  î n  r a p o r t  c u  c o mpu ş i i  s u p u ş i  s e p a ră r i i  ş i  p e r mi t  

i n t e r p r e tă r i  c h i a r  d e  n a t u ră  f i z i c o - c h i mi că  c o mpa r a t i v e  a l e  c o mpu ş i l o r .  

 C o e f i c i e n t u l  Q  i n t r o d u s  s - a  d o v e d i t  u n  p u t e r n i c  i n s t r u me n t  d e  

c a r a c t e r i z a r e  a  u n e i  c r o ma t o g r a me ,  e l  c a r a c t e r i z â n d  n u me r i c  c a l i t a t e a  u n e i  

s e p a ră r i  î n  r a p o r t  c u  o  a l tă  s e p a r a r e .  

 P r o g r a me l e  p r e z e n t a t e  î n  a n e x e  i mp l e me n t e a ză  c u  s u c c e s  mo d e l e l e  

p r e z e n t a t e  ş i  p e r mi t  p r e l u c r a r e a  d a t e l o r  o f e r i t e  d e  c r o ma t o g r a me  î n t r - u n  

mo d  r a p i d  ş i  e f i c i e n t  ş i  f u r n i z e a ză  r e z u l t a t e  p r e z e n t a t e  s i n t e t i c  s u b  f o r mă  d e  

t a b e l e  î n  f i ş i e r e  A S C I I ,  c e e a  c e  l e  c o n f e ră  p o r t a b i l i t a t e  î n  p r o g r a me  

s p e c i a l i z a t e  î n  p r e l u c ră r i  d e  d a t e  ( M i c r o s o f t  E x c e l ,  M i c r o s o f t  A c c e s s ,  

F o x P r o ,  S l i d e  Wr i t e  P l u s  f o r  Wi n d o w s ) ,  c a r e  d e  a l t f e l  a u  ş i  f o s t  f o l o s i t e  î n  

p r e l u c r a r e a  ş i  p r e z e n t a r e a  r e z u l t a t e l o r .  

 De  me n ţ i o n a t  că  d o me n i u l  n u  e s t e  n i c i  p e  d e p a r t e  e p u i z a t ,  c e r c e t a r e a  

n u me r i că  a  c r o ma t o g r a me l o r  a v â n d  î n că  mu l t e  s e mne  d e  î n t r e b a r e  l a  c a r e  n u  

s - a  ră s p u n s  î n că .  
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9 Anexe  

Anexa  1 .  MCMMP6.PAS  

{$N+ $E+} 
uses crt; 
const 
  nrcomp=5;{numar de compusi in proba de analizat} 
  nrcoef=6;{numar de coeficienti ai modelului} 
  nrexpe=6;{numar de experimente efectuate} 
  nrvari=3;{numar de variabile in model : x1,x2,x3} 
  digit=100; 
  fisier=true; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..nrexpe,0..nrcoef]of treal;{tmatr[0] pt 
rezultat} 
  setdata=array[1..nrcomp]of tmatr; 
  coef=array[1..nrcoef] of treal; 
  setcoef=array[1..nrcomp]of coef; 
  timpi=array[1..nrcomp]of treal; 
  liniedate=array[-nrcomp..3]of treal; 
  matdate=array[1..10]of liniedate; 
var 
  nc:integer;{nr de compusi din proba} 
function med(a1,a2,a3,a4,b1,b2:integer;var 
y:matdate):treal; 
var 
  rez:treal; 
  tem:treal; 
  k:integer; 
  l:integer; 
begin 
  rez:=0; 
  for k:=1 to nrexpe do begin{y[k] - exp nr k} 
    tem:=1; 
    for l:=1 to a1 do tem:=tem*y[k][1]; 
    for l:=1 to a2 do tem:=tem*y[k][2]; 
    for l:=1 to a3 do tem:=tem*y[k][3]; 
    for l:=1 to a4 do tem:=tem*y[k][-nc-1+b2]; 
    case b1 of 
    1:tem:=tem*y[k][1]; 
    2:tem:=tem*y[k][2]; 
    3:tem:=tem*y[k][3]; 
    4:tem:=tem*y[k][1]*y[k][2]; 
    5:tem:=tem*y[k][1]*y[k][3]; 
    6:tem:=tem*y[k][2]*y[k][3]; 
    end; 
    rez:=rez+tem; 
  end; 
  med:=rez/nrexpe; 
end; 
function Tr(A:coef;x1,x2,x3:treal):treal; 
begin 
  
Tr:=a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3+a[4]*x1*x2+a[5]*x1*x3
+a[6]*x2*x3; 
end; 
procedure ordonez(var tmp:timpi); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nrcomp-1 do 
    for j:=i+1 to nrcomp do 
      if tmp[i]<tmp[j] then begin 
        a:=tmp[i]; 
        tmp[i]:=tmp[j]; 
        tmp[j]:=a; 
      end; 
end; 
procedure cit_set_data(var q:liniedate;i,nc:integer;var 
f:text); 
var 
  j,k:integer; 
  f1,f2,f3,ft:treal;{fractiile molare din solventi} 
  Tm:treal;{lungime coloana de separare-timpul mort} 
  s,s1:string; 
begin 

  readln(f,s);write(s:2,'   '); 
  readln(f,s);writeln(s); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f1,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f2,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(s,f3,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  ft:=f1+f2+f3; 
  q[1]:=f1/ft; 
  q[2]:=f2/ft; 
  q[3]:=f3/ft; 
  readln(f,s); 
  delete(s,1,2); 
  val(s,Tm,k); 
  readln(f,s);{writeln(s);} 
  for j:=-nc to -1 do begin 
    readln(f,s); 
    val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[j],k); 
    if k<>0 then halt; 
    q[j]:=q[j]/Tm; 
  end; 
end; 
procedure citf(var w:matdate;v:string); 
var 
  f:text;s:string; 
  i:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  readln(f,s);writeln(s);nc:=0;{numar de compusi in 
proba} 
  repeat 
    delete(s,1,pos(':',s)-1); 
    delete(s,1,1); 
    nc:=nc+1; 
  until s=''; 
  readln(f,s);writeln(s); 
  for i:=1 to nrexpe do cit_set_data(w[i],i,nc,f); 
  close(f); 
end; 
 
procedure redgauss(l,c:byte;a:tmatr;var b:coef); 
var 
  i,j:byte; 
  max:byte; 
  t:treal; 
begin 
  for i:=1 to c do begin 
     max:=i; 
     for j:=i+1 to l do if abs(a[max,i])<abs(a[j,i]) then 
max:=j; 
     for j:=0 to c do begin 
       t:=a[i,j]; 
       a[i,j]:=a[max,j]; 
       a[max,j]:=t; 
     end; 
     for j:=0 to i-1 do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     for j:=i+1 to c do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     a[i,i]:=1.0; 
     for j:=i+1 to l do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
     for j:=1 to i-1 do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
  end; 
  for i:=1 to 6{nrcoef} do b[i]:=a[i,0]; 
end; 

var 
 y:matdate; 
 z:setdata; 
 b:setcoef; 
 i,j:integer; 
 n1,n2,n3:integer; 
 f1,f2,f3,q,qtemp:treal; 
 tmax,ttemp,tmin:timpi; 
 f1max,f2max,f3max:treal; 
 g:text; 
begin 
  citf(y,'data.in'); 
  for i:=1 to 6 do{coeficienti-experimente}{derivatele 
dupa cei 6 coeficienti} 
    for j:=1 to nc do begin{compusi}{nr picului la care 
aplicam modelul} 
    {ecuatii-coeficienti-derivate} 
     z[j][i,0]:=med(0,0,0,1,i,j,y);{(derivata dupa Ai)*Bi} 
     z[j][i,1]:=med(1,0,0,0,i,j,y); 
     z[j][i,2]:=med(0,1,0,0,i,j,y); 
     z[j][i,3]:=med(0,0,1,0,i,j,y); 
     z[j][i,4]:=med(1,1,0,0,i,j,y); 
     z[j][i,5]:=med(1,0,1,0,i,j,y); 
     z[j][i,6]:=med(0,1,1,0,i,j,y); 
    end; 
  for j:=1 to nc do redgauss(6,6,z[j],b[j]);{coef model : 
b[i][j]} 
  n1:=0;n2:=0; 
  q:=0.0;for i:=1 to nc do tmax[i]:=0.0; 
  if fisier then begin 
  assign(g,'rezultat.out'); 
  rewrite(g); 
  end; 
  repeat 
  repeat 
    f1:=n1/digit;f2:=n2/digit;f3:=1.0-f1-f2; 
    for i:=1 to nc do ttemp[i]:=Tr(b[i],f1,f2,f3); 
    tmin:=ttemp; 
    ordonez(ttemp); 
    qtemp:=abs(ttemp[1]-ttemp[2]); 
    for i:=2 to nc-1 do 
      if qtemp>abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]) then 
qtemp:=abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]); 
    if (fisier)AND(qtemp>0.05) then begin 
     write(g,100*f1:6:2,' ',100*f2:6:2,' ',100*f3:6:2,' '); 
     for i:=1 to nc do write(g,ttemp[i]:5:2);writeln(g,' 
',10000*qtemp:6:3); 
    end; 
    if q<=qtemp then begin 
      q:=qtemp; 
      tmax:=tmin; 
      f1max:=f1; 
      f2max:=f2; 
      f3max:=f3; 
    end; 
    inc(n1); 
  until n1+n2>digit; 
  n1:=0; 
  inc(n2); 
  writeln(n2); 
  until n2>digit; 
  close(g); 
  writeln(f1max:12:5,'   ',f2max:12:5,'   ',f3max:12:5); 
  for i:=1 to nc do write(tmax[i]:7:5,' ');writeln; 
  writeln(q); 
  assign(output,'lori'); 
  rewrite(output); 
  for i:=1 to nrcomp do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to nrcoef do write(b[i][j]:9:3,' '); 
  end; 
  close(output); 
end. 
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Anexa  2 .  MCMMP7.PAS  

uses crt; 
const 
  nrcomp=5;{numar de compusi in proba de analizat} 
  nrcoef=7;{numar de coeficienti ai modelului} 
  nrexpe=9;{numar de experimente efectuate} 
  nrvari=3;{numar de variabile in model : x1,x2,x3} 
  digit=100; 
  fisier=true; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..nrexpe,0..nrcoef]of treal;{tmatr[0] pt 
rezultat} 
  setdata=array[1..nrcomp]of tmatr; 
  coef=array[1..nrcoef] of treal; 
  setcoef=array[1..nrcomp]of coef; 
  timpi=array[1..nrcomp]of treal; 
  liniedate=array[-nrcomp..3]of treal; 
  matdate=array[1..10]of liniedate; 
var 
  nc:integer;{nr de compusi din proba} 
function med(a1,a2,a3,a4,b1,b2:integer;var 
y:matdate):treal; 
var 
  rez:treal; 
  tem:treal; 
  k:integer; 
  l:integer; 
begin 
  rez:=0; 
  for k:=1 to nrexpe do begin{y[k] - exp nr k} 
    tem:=1; 
    for l:=1 to a1 do tem:=tem*y[k][1]; 
    for l:=1 to a2 do tem:=tem*y[k][2]; 
    for l:=1 to a3 do tem:=tem*y[k][3]; 
    for l:=1 to a4 do tem:=tem*y[k][-nc-1+b2]; 
    case b1 of 
    1:tem:=tem*y[k][1]; 
    2:tem:=tem*y[k][2]; 
    3:tem:=tem*y[k][3]; 
    4:tem:=tem*y[k][1]*y[k][2]; 
    5:tem:=tem*y[k][1]*y[k][3]; 
    6:tem:=tem*y[k][2]*y[k][3]; 
    7:tem:=tem*y[k][1]*y[k][2]*y[k][3]; 
    end; 
    rez:=rez+tem; 
  end; 
  med:=rez/nrexpe; 
end; 
function Tr(A:coef;x1,x2,x3:treal):treal; 
begin 
  
Tr:=a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3+a[4]*x1*x2+a[5]*x1*x3
+a[6]*x2*x3+a[7]*x1*x2*x3; 
end; 
procedure ordonez(var tmp:timpi); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nrcomp-1 do 
    for j:=i+1 to nrcomp do 
      if tmp[i]<tmp[j] then begin 
        a:=tmp[i]; 
        tmp[i]:=tmp[j]; 
        tmp[j]:=a; 
      end; 
end; 
procedure cit_set_data(var q:liniedate;i,nc:integer;var 
f:text); 
var 
  j,k:integer; 
  f1,f2,f3,ft:treal;{fractiile molare din solventi} 
  Tm:treal;{lungime coloana de separare-timpul mort} 
  s,s1:string; 
begin 
  readln(f,s);write(s:2,'   '); 

  readln(f,s);writeln(s); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f1,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f2,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(s,f3,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  ft:=f1+f2+f3; 
  q[1]:=f1/ft; 
  q[2]:=f2/ft; 
  q[3]:=f3/ft; 
  readln(f,s); 
  delete(s,1,2); 
  val(s,Tm,k); 
  readln(f,s);{writeln(s);} 
  for j:=-nc to -1 do begin 
    readln(f,s); 
    val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[j],k); 
    if k<>0 then halt; 
    q[j]:=q[j]/Tm; 
  end; 
end; 
procedure citf(var w:matdate;v:string); 
var 
  f:text;s:string; 
  i:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  readln(f,s);writeln(s);nc:=0;{numar de compusi in 
proba} 
  repeat 
    delete(s,1,pos(':',s)-1); 
    delete(s,1,1); 
    nc:=nc+1; 
  until s=''; 
  readln(f,s);writeln(s); 
  for i:=1 to nrexpe do cit_set_data(w[i],i,nc,f); 
  close(f); 
end; 
 
procedure redgauss(l,c:byte;a:tmatr;var b:coef); 
var 
  i,j:byte; 
  max:byte; 
  t:treal; 
begin 
  for i:=1 to c do begin 
     max:=i; 
     for j:=i+1 to l do if abs(a[max,i])<abs(a[j,i]) then 
max:=j; 
     for j:=0 to c do begin 
       t:=a[i,j]; 
       a[i,j]:=a[max,j]; 
       a[max,j]:=t; 
     end; 
     for j:=0 to i-1 do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     for j:=i+1 to c do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     a[i,i]:=1.0; 
     for j:=i+1 to l do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
     for j:=1 to i-1 do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
  end; 
  for i:=1 to nrcoef do b[i]:=a[i,0]; 
end; 
var 
 y:matdate; 

 z:setdata; 
 b:setcoef; 
 i,j:integer; 
 n1,n2,n3:integer; 
 f1,f2,f3,q,qtemp:treal; 
 tmax,ttemp,tmin:timpi; 
 f1max,f2max,f3max:treal; 
 g:text; 
begin 
  citf(y,'data.in'); 
  for i:=1 to nrcoef do{coeficienti-
experimente}{derivatele dupa cei 6 coeficienti} 
    for j:=1 to nc do begin{compusi}{nr picului la care 
aplicam modelul} 
    {ecuatii-coeficienti-derivate} 
     z[j][i,0]:=med(0,0,0,1,i,j,y);{(derivata dupa Ai)*Bi} 
     z[j][i,1]:=med(1,0,0,0,i,j,y); 
     z[j][i,2]:=med(0,1,0,0,i,j,y); 
     z[j][i,3]:=med(0,0,1,0,i,j,y); 
     z[j][i,4]:=med(1,1,0,0,i,j,y); 
     z[j][i,5]:=med(1,0,1,0,i,j,y); 
     z[j][i,6]:=med(0,1,1,0,i,j,y); 
     z[j][i,7]:=med(1,1,1,0,i,j,y); 
    end; 
  for j:=1 to nc do redgauss(7,7,z[j],b[j]);{coef model : 
b[i][j]} 
  n1:=0;n2:=0; 
  q:=0.0;for i:=1 to nc do tmax[i]:=0.0; 
  if fisier then begin 
  assign(g,'rezultat.out'); 
  rewrite(g); 
  end; 
  repeat 
  repeat 
    f1:=n1/digit;f2:=n2/digit;f3:=1-f1-f2; 
    for i:=1 to nc do ttemp[i]:=Tr(b[i],f1,f2,f3); 
    tmin:=ttemp; 
    ordonez(ttemp); 
    qtemp:=abs(ttemp[1]-ttemp[2]); 
    for i:=2 to nc-1 do 
      if qtemp>abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]) then 
qtemp:=abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]); 
    if fisier and (qtemp>0.05)then begin 
     write(g,100*f1:6:2,' ',100*f2:6:2,' ',100*f3:6:2,' '); 
     for i:=1 to nc do write(g,ttemp[i]:5:2);writeln(g,' 
',10000*qtemp:6:3); 
    end; 
    if q<=qtemp then begin 
      q:=qtemp; 
      tmax:=tmin; 
      f1max:=f1; 
      f2max:=f2; 
      f3max:=f3; 
    end; 
    inc(n1); 
  until n1+n2>digit; 
  n1:=0; 
  inc(n2); 
  writeln(n2); 
  until n2>digit; 
  close(g); 
  writeln(f1max:12:5,'   ',f2max:12:5,'   ',f3max:12:5); 
  for i:=1 to nc do write(tmax[i]:7:5,' ');writeln; 
  writeln(q); 
  assign(output,'lori'); 
  {$i-} 
    append(output); 
  {$i+} 
  if ioresult<>0 then rewrite(output) else append(output); 
  writeln(output); 
  for i:=1 to nrcomp do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to nrcoef do write(b[i][j]:9:3,' '); 
  end; 
  close(output); 
end.
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Anexa  3 .  S ISEC6 .PAS  
uses crt; 
const 
  nrcomp=5;{numar de compusi in proba de analizat} 
  nrcoef=6;{numar de coeficienti ai modelului} 
  nrexpe=6;{numar de experimente efectuate} 
  nrvari=3;{numar de variabile in model : x1,x2,x3} 
  digit=100; 
  fisier=true; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..nrexpe,0..nrcoef]of treal;{tmatr[0] pt 
rezultat} 
  setdata=array[1..10{nrcomp}]of tmatr; 
  coef=array[1..nrcoef] of treal; 
  setcoef=array[1..nrcomp]of coef; 
  timpi=array[1..nrcomp]of treal; 
  liniedate=array[-nrcomp..3]of treal; 
  matdate=array[1..10]of liniedate; 
var 
  nc:integer;{nr de compusi din proba} 
function Tr(A:coef;x1,x2,x3:treal):treal; 
begin 
  
Tr:=a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3+a[4]*x1*x2+a[5]*x1*x3
+a[6]*x2*x3; 
end; 
procedure ordonez(var tmp:timpi); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nrcomp-1 do 
    for j:=i+1 to nrcomp do 
      if tmp[i]<tmp[j] then begin 
        a:=tmp[i]; 
        tmp[i]:=tmp[j]; 
        tmp[j]:=a; 
      end; 
end; 
procedure cit_set_data(var q:liniedate;i,nc:integer;var 
f:text); 
var 
  j,k:integer; 
  f1,f2,f3,ft:treal;{fractiile molare din solventi} 
  Tm:treal;{lungime coloana de separare-timpul mort} 
  s,s1:string; 
begin 
  readln(f,s);write(s:2,'   '); 
  readln(f,s);writeln(s); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f1,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f2,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(s,f3,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  ft:=f1+f2+f3; 
  q[1]:=f1/ft; 
  q[2]:=f2/ft; 
  q[3]:=f3/ft; 
  readln(f,s); 
  delete(s,1,2); 
  val(s,Tm,k); 
  readln(f,s);{writeln(s);} 
  for j:=-nc to -1 do begin 
    readln(f,s); 
    val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[j],k); 
    if k<>0 then halt; 
    q[j]:=q[j]/Tm; 

  end; 
end; 
procedure citf(var w:matdate;v:string); 
var 
  f:text;s:string; 
  i:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  readln(f,s);writeln(s);nc:=0;{numar de compusi in 
proba} 
  repeat 
    delete(s,1,pos(':',s)-1); 
    delete(s,1,1); 
    nc:=nc+1; 
  until s=''; 
  readln(f,s);writeln(s); 
  for i:=1 to nrexpe do cit_set_data(w[i],i,nc,f); 
  close(f); 
end; 
 
procedure redgauss(l,c:byte;a:tmatr;var b:coef); 
var 
  i,j:byte; 
  max:byte; 
  t:treal; 
begin 
  for i:=1 to c do begin 
     max:=i; 
     for j:=i+1 to l do if abs(a[max,i])<abs(a[j,i]) then 
max:=j; 
     for j:=0 to c do begin 
       t:=a[i,j]; 
       a[i,j]:=a[max,j]; 
       a[max,j]:=t; 
     end; 
     for j:=0 to i-1 do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     for j:=i+1 to c do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     a[i,i]:=1.0; 
     for j:=i+1 to l do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
     for j:=1 to i-1 do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
  end; 
  for i:=1 to nrcoef do b[i]:=a[i,0]; 
end; 
var 
 y:matdate; 
 z:setdata; 
 b:setcoef; 
 i,j,k:integer; 
 n1,n2,n3:integer; 
 f1,f2,f3,q,qtemp:treal; 
 tmax,ttemp,tmin:timpi; 
 f1max,f2max,f3max:treal; 
 g:text; 
begin 
  citf(y,'data.in'); 
  for i:=1 to nrcoef do begin 
    for j:=-nc to 3 do write(y[i,j]:7:3,' '); 

    writeln; 
  end; 
  for i:=1 to nrcoef do{coeficienti-
experimente}{derivatele dupa cei 6 coeficienti} 
    for j:=1 to nc do begin{compusi}{nr picului la care 
aplicam modelul} 
    {ecuatii-coeficienti-derivate} 
     z[j][i,0]:=y[i][-nc-1+j]; 
     z[j][i,1]:=y[i][1]; 
     z[j][i,2]:=y[i][2]; 
     z[j][i,3]:=y[i][3]; 
     z[j][i,4]:=y[i][1]*y[i][2]; 
     z[j][i,5]:=y[i][1]*y[i][3]; 
     z[j][i,6]:=y[i][2]*y[i][3]; 
     {z[j][i,7]:=y[i][1]*y[i][2]*y[i][3];} 
    end; 
  for j:=1 to nc do redgauss(6{7},6{7},z[j],b[j]);{coef 
model : b[i][j]} 
  n1:=0;n2:=0; 
  q:=0.0;for i:=1 to nc do tmax[i]:=0.0; 
  if fisier then begin 
  assign(g,'rezultat.out'); 
  rewrite(g); 
  end; 
  repeat 
  repeat 
    f1:=n1/digit;f2:=n2/digit;f3:=1-f1-f2; 
    for i:=1 to nc do ttemp[i]:=Tr(b[i],f1,f2,f3); 
    tmin:=ttemp; 
    ordonez(ttemp); 
    qtemp:=abs(ttemp[1]-ttemp[2]); 
    for i:=2 to nc-1 do 
      if qtemp>abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]) then 
qtemp:=abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]); 
    if fisier then begin 
     write(g,100*f1:6:2,' ',100*f2:6:2,' ',100*f3:6:2,' '); 
     for i:=1 to nc do write(g,ttemp[i]:5:2);writeln(g,' 
',10000*qtemp:6:3); 
    end; 
    if q<=qtemp then begin 
      q:=qtemp; 
      tmax:=tmin; 
      f1max:=f1; 
      f2max:=f2; 
      f3max:=f3; 
    end; 
    inc(n1); 
  until n1+n2>digit; 
  n1:=0; 
  inc(n2); 
  writeln(n2); 
  until n2>digit; 
  close(g); 
  writeln(f1max:12:5,'   ',f2max:12:5,'   ',f3max:12:5); 
  for i:=1 to nc do write(tmax[i]:7:5,' ');writeln; 
  writeln(q); 
  assign(output,'lori'); 
  {$i-} 
    append(output); 
  {$i+} 
  if ioresult<>0 then rewrite(output) else append(output); 
  writeln(output); 
  for i:=1 to nrcomp do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to nrcoef do write(b[i][j]:9:3,' '); 
  end; 
  close(output); 
end.
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Anexa  4 .  S ISEC7 .PAS  
 

uses crt; 
const 
  nrcomp=5;{numar de compusi in proba de analizat} 
  nrcoef=7;{numar de coeficienti ai modelului} 
  nrexpe=7;{numar de experimente efectuate} 
  nrvari=3;{numar de variabile in model : x1,x2,x3} 
  digit=100; 
  fisier=true; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..nrexpe,0..nrcoef]of treal;{tmatr[0] pt 
rezultat} 
  setdata=array[1..10{nrcomp}]of tmatr; 
  coef=array[1..nrcoef] of treal; 
  setcoef=array[1..nrcomp]of coef; 
  timpi=array[1..nrcomp]of treal; 
  liniedate=array[-nrcomp..3]of treal; 
  matdate=array[1..10]of liniedate; 
var 
  nc:integer;{nr de compusi din proba} 
function Tr(A:coef;x1,x2,x3:treal):treal; 
begin 
  
Tr:=a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3+a[4]*x1*x2+a[5]*x1*x3
+a[6]*x2*x3; 
end; 
procedure ordonez(var tmp:timpi); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nrcomp-1 do 
    for j:=i+1 to nrcomp do 
      if tmp[i]<tmp[j] then begin 
        a:=tmp[i]; 
        tmp[i]:=tmp[j]; 
        tmp[j]:=a; 
      end; 
end; 
procedure cit_set_data(var q:liniedate;i,nc:integer;var 
f:text); 
var 
  j,k:integer; 
  f1,f2,f3,ft:treal;{fractiile molare din solventi} 
  Tm:treal;{lungime coloana de separare-timpul mort} 
  s,s1:string; 
begin 
  readln(f,s);write(s:2,'   '); 
  readln(f,s);writeln(s); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f1,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f2,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(s,f3,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  ft:=f1+f2+f3; 
  q[1]:=f1/ft; 
  q[2]:=f2/ft; 
  q[3]:=f3/ft; 
  readln(f,s); 
  delete(s,1,2); 
  val(s,Tm,k); 
  readln(f,s);{writeln(s);} 
  for j:=-nc to -1 do begin 
    readln(f,s); 
    val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[j],k); 
    if k<>0 then halt; 
    q[j]:=q[j]/Tm; 

  end; 
end; 
procedure citf(var w:matdate;v:string); 
var 
  f:text;s:string; 
  i:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  readln(f,s);writeln(s);nc:=0;{numar de compusi in 
proba} 
  repeat 
    delete(s,1,pos(':',s)-1); 
    delete(s,1,1); 
    nc:=nc+1; 
  until s=''; 
  readln(f,s);writeln(s); 
  for i:=1 to nrexpe do cit_set_data(w[i],i,nc,f); 
  close(f); 
end; 
 
procedure redgauss(l,c:byte;a:tmatr;var b:coef); 
var 
  i,j:byte; 
  max:byte; 
  t:treal; 
begin 
  for i:=1 to c do begin 
     max:=i; 
     for j:=i+1 to l do if abs(a[max,i])<abs(a[j,i]) then 
max:=j; 
     for j:=0 to c do begin 
       t:=a[i,j]; 
       a[i,j]:=a[max,j]; 
       a[max,j]:=t; 
     end; 
     for j:=0 to i-1 do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     for j:=i+1 to c do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     a[i,i]:=1.0; 
     for j:=i+1 to l do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
     for j:=1 to i-1 do begin 
       for max:=i+1 to c do a[j,max]:=a[j,max]-
a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
  end; 
  for i:=1 to nrcoef do b[i]:=a[i,0]; 
end; 
var 
 y:matdate; 
 z:setdata; 
 b:setcoef; 
 i,j,k:integer; 
 n1,n2,n3:integer; 
 f1,f2,f3,q,qtemp:treal; 
 tmax,ttemp,tmin:timpi; 
 f1max,f2max,f3max:treal; 
 g:text; 
begin 
  citf(y,'data.in'); 
  for i:=1 to nrcoef do begin 
    for j:=-nc to 3 do write(y[i,j]:7:3,' '); 

    writeln; 
  end; 
  for i:=1 to nrcoef do{coeficienti-
experimente}{derivatele dupa cei 6 coeficienti} 
    for j:=1 to nc do begin{compusi}{nr picului la care 
aplicam modelul} 
    {ecuatii-coeficienti-derivate} 
     z[j][i,0]:=y[i][-nc-1+j]; 
     z[j][i,1]:=y[i][1]; 
     z[j][i,2]:=y[i][2]; 
     z[j][i,3]:=y[i][3]; 
     z[j][i,4]:=y[i][1]*y[i][2]; 
     z[j][i,5]:=y[i][1]*y[i][3]; 
     z[j][i,6]:=y[i][2]*y[i][3]; 
     z[j][i,7]:=y[i][1]*y[i][2]*y[i][3]; 
    end; 
  for j:=1 to nc do redgauss(7,7,z[j],b[j]);{coef model : 
b[i][j]} 
  n1:=0;n2:=0; 
  q:=0.0;for i:=1 to nc do tmax[i]:=0.0; 
  if fisier then begin 
  assign(g,'rezultat.out'); 
  rewrite(g); 
  end; 
  repeat 
  repeat 
    f1:=n1/digit;f2:=n2/digit;f3:=1-f1-f2; 
    for i:=1 to nc do ttemp[i]:=Tr(b[i],f1,f2,f3); 
    tmin:=ttemp; 
    ordonez(ttemp); 
    qtemp:=abs(ttemp[1]-ttemp[2]); 
    for i:=2 to nc-1 do 
      if qtemp>abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]) then 
qtemp:=abs(ttemp[i]-ttemp[i+1]); 
    if fisier then begin 
     write(g,100*f1:6:2,' ',100*f2:6:2,' ',100*f3:6:2,' '); 
     for i:=1 to nc do write(g,ttemp[i]:5:2);writeln(g,' 
',10000*qtemp:6:3); 
    end; 
    if q<=qtemp then begin 
      q:=qtemp; 
      tmax:=tmin; 
      f1max:=f1; 
      f2max:=f2; 
      f3max:=f3; 
    end; 
    inc(n1); 
  until n1+n2>digit; 
  n1:=0; 
  inc(n2); 
  writeln(n2); 
  until n2>digit; 
  close(g); 
  writeln(f1max:12:5,'   ',f2max:12:5,'   ',f3max:12:5); 
  for i:=1 to nc do write(tmax[i]:7:5,' ');writeln; 
  writeln(q); 
  assign(output,'lori'); 
  {$i-} 
    append(output); 
  {$i+} 
  if ioresult<>0 then rewrite(output) else append(output); 
  writeln(output); 
  for i:=1 to nrcomp do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to nrcoef do write(b[i][j]:9:3,' '); 
  end; 
  close(output); 
end. 
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Anexa  5 .  REZOLUŢ IE ,  6  TERMENI  
{rezol6.PAS} 
const 
  nrcomp=5;{numar de compusi in 
proba de analizat} 
  nrexpe=6;{numar de experimente 
efectuate} 
 
var 
  nc:integer;{nr de compusi in proba} 
type 
  treal=extended; 
  liniedate=array[-nrcomp..3]of treal; 
  matdate=array[1..10]of liniedate; 
 
procedure ordonez(var 
tmp,wmp:liniedate); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nrcomp-1 do 
    for j:=i+1 to nrcomp do 
      if tmp[i-nrcomp-1]>tmp[j-nrcomp-
1] then begin 
        a:=tmp[i-nrcomp-1]; 
        tmp[i-nrcomp-1]:=tmp[j-nrcomp-
1]; 
        tmp[j-nrcomp-1]:=a; 
        a:=wmp[i-nrcomp-1]; 
        wmp[i-nrcomp-1]:=wmp[j-
nrcomp-1]; 
        wmp[j-nrcomp-1]:=a; 
      end; 

end; 
procedure cit_set_data(var 
q1,q2:liniedate;i,nc:integer;var f:text); 
var 
  j,k:integer; 
  f1,f2,f3,ft:treal;{fractiile molare din 
solventi} 
  Tm:treal;{lungime coloana de 
separare-timpul mort} 
  s,s1:string; 
begin 
  readln(f,s);write(s:2,'   '); 
  readln(f,s);writeln(s); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f1,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f2,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(s,f3,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  ft:=f1+f2+f3; 
  q1[1]:=f1/ft; 
  q1[2]:=f2/ft; 
  q1[3]:=f3/ft; 
  readln(f,s); 
  delete(s,1,2); 
  val(s,Tm,k); 
  readln(f,s);{writeln(s);} 
  for j:=-nc to -1 do begin 
    readln(f,s); 
    val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-
1),q1[j],k); 
    if k<>0 then halt; 
    q1[j]:=q1[j]/Tm; 

    delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    val(s,q2[j],k); 
    q2[j]:=q2[j]/Tm; 
    if k<>0 then halt; 
  end; 
  ordonez(q1,q2); 
end; 
procedure citf(var 
t,w:matdate;v:string); 
var 
  f:text;s:string; 
  i:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  readln(f,s);writeln(s);nc:=0;{numar 
de compusi in proba} 
  repeat 
    delete(s,1,pos(':',s)-1); 
    delete(s,1,1); 
    nc:=nc+1; 
  until s=''; 
  readln(f,s);writeln(s); 
  for i:=1 to nrexpe do 
cit_set_data(t[i],w[i],i,nc,f); 
  close(f); 
end; 
procedure tipf(var 
t,w:matdate;v1,v2:string); 
var 
  i,j:integer; 
  g,h:text; 
  a,b:treal; 

begin 
  assign(g,v1); 
  assign(h,v2); 
  rewrite(g); 
  rewrite(h); 
  for j:=-nc to -1-1 do begin 
    for i:=1 to nrexpe do begin 
      a:=2*(t[i][j+1]-
t[i][j])/(w[i][j+1]+w[i][j]); 
      write(h,abs(a):3:3); 
      if i<>nrexpe then write(h,chr(9)); 
    end; 
    writeln(h); 
  end; 
  for i:=1 to nrexpe do begin 
    for j:=1 to 3 do begin 
      write(g,t[i][j]:3:16); 
      if j<>3 then write(g,chr(9)); 
    end; 
    if i<>nrexpe then writeln(g); 
  end; 
  close(g); 
  close(h); 
end; 
var 
  y,wy:matdate; 
begin 
  citf(y,wy,'data.in'); 
  tipf(y,wy,'fr','rez'); 
end.

 
{coef6.PAS} 
const 
  nc=4; 
  nrcoef=6; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..7,0..7]of treal; 
  coef=array[1..nrcoef]of treal; 
  setcoef=array[1..nc]of coef; 
var 
  X,p:tmatr; 
  b:setcoef; 
procedure citf(var q:tmatr;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-
1),q[i,j],k); 

      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure 
tipf(l,c:byte;q:setcoef;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
  f:text; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  assign(f,v); 
  rewrite(f); 
  for i:=1 to l do begin 
    for j:=1 to c-1 do 
write(f,q[i,j]:8:6,chr(9)); 
    write(f,q[i,c]:5:3); 
    if i<>l then writeln(f); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure 
redgauss(l,c:byte;a:tmatr;var b:coef); 
var 

  i,j:byte; 
  max:byte; 
  t:treal; 
begin 
  for i:=1 to c do begin 
     for j:=i+1 to l do if 
abs(a[max,i])<abs(a[j,i]) then max:=j; 
     for j:=0 to c do begin 
       t:=a[i,j]; 
       a[i,j]:=a[max,j]; 
       a[max,j]:=t; 
     end; 
     for j:=0 to i-1 do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     for j:=i+1 to c do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     a[i,i]:=1.0; 
     for j:=i+1 to l do begin 
       for max:=i+1 to c do 
a[j,max]:=a[j,max]-a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
     for j:=1 to i-1 do begin 
       for max:=i+1 to c do 
a[j,max]:=a[j,max]-a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
  end; 
  for i:=1 to nrcoef do b[i]:=a[i,0]; 
end; 

procedure coef1(var q1,q2:tmatr;var 
q3:setcoef); 
var 
  ea:tmatr; 
  i,j,k:byte; 
begin 
  for j:=1 to 4 do begin 
    for i:=1 to 6 do begin 
      ea[i,0]:=q2[j,i]; 
      ea[i,1]:=q1[i,1]; 
      ea[i,2]:=q1[i,2]; 
      ea[i,3]:=q1[i,3]; 
      ea[i,4]:=q1[i,1]*q1[i,2]; 
      ea[i,5]:=q1[i,2]*q1[i,3]; 
      ea[i,6]:=q1[i,1]*q1[i,3]; 
      {ea[i,7]:=q1[i,1]*q1[i,2]*q1[i,3];} 
    end; 
    redgauss(6,6,ea,q3[j]); 
  end; 
end; 
begin 
  citf(x,'fr'); 
  citf(p,'rez'); 
  coef1(x,p,b); 
  tipf(4,6,b,'Coef2'); 
end.

 
{max6.PAS} 
const 
  nc=4; 
  nrcoef=6; 
  fisier=true; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..7,0..7]of treal; 
  coefi=array[1..nrcoef]of treal; 
  setcoef=array[1..nc]of coefi; 
  RF=array[1..nc]of treal; 
var 
  fX,Rez:tmatr; 
  coef:setcoef; 
procedure ordonez(var tmp:RF); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nc-1 do 
    for j:=i+1 to nc do 
      if tmp[i]<tmp[j] then begin 
        a:=tmp[i]; 
        tmp[i]:=tmp[j]; 
        tmp[j]:=a; 
      end; 
end; 
function 
Rz(A:coefi;x1,x2,x3:treal):treal; 
var 
  r:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  r:=0; 

  r:=r+a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3; 
  
r:=r+a[4]*x1*x2+a[5]*x2*x3+a[6]*x
1*x3; 
  {r:=r+a[7]*x1*x2*x3;} 
  Rz:=r; 
end; 
procedure 
tip(l,c:byte;q:tmatr;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 
procedure 
tip1(l,c:byte;q:setcoef;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 

    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 
procedure citf1(var q:tmatr;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-
1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure citf2(var q:setcoef;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 

begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-
1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
var 
  i,j,k:integer; 
  rr:treal; 
  n1,n2,digit:integer; 
  f1,f2,f3:treal; 
  f1max,f2max,f3max:treal; 
  ttemp,tmin,tmax:RF; 
  q,qtemp:treal; 
  g:text; 
begin 
  digit:=100; 
  citf1(fX,'fr'); 
  citf2(coef,'coef2'); 
  n1:=0; 
  n2:=0; 
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  assign(g,'rez.out'); 
  rewrite(g); 
  for i:=1 to 4 do begin 
    ttemp[i]:=Rz(coef[i],f1,f2,f3); 
    if abs(ttemp[i])<1 then ttemp[i]:=0; 
  end; 
  repeat 
  repeat 
    f1:=n1/digit;f2:=n2/digit;f3:=1-f1-
f2; 
    for i:=1 to nc do begin 
      ttemp[i]:=Rz(coef[i],f1,f2,f3); 
      if abs(ttemp[i])<1 then 
ttemp[i]:=0; 

    end; 
    tmin:=ttemp; 
    qtemp:=abs(ttemp[1]); 
    for i:=1 to nc do 
      if qtemp>ttemp[i] then 
qtemp:=abs(ttemp[i]); 
    if (fisier)and(qtemp<>0) then begin 
     write(g,100*f1:6:2,' ',100*f2:6:2,' 
',100*f3:6:2,' '); 
     for i:=1 to nc do 
write(g,ttemp[i]:5:2);writeln(g,' 
',qtemp:6:3); 
    end; 
    if qtemp<>0 then begin 

      writeln(f1:12:5,'   ',f2:12:5,'   
',f3:12:5); 
      for i:=1 to nc do 
write(ttemp[i]:7:5,' ');write(qtemp); 
    end; 
    if q<=qtemp then begin 
      q:=qtemp; 
      tmax:=tmin; 
      f1max:=f1; 
      f2max:=f2; 
      f3max:=f3; 
    end; 
    inc(n1); 
  until n1+n2>digit; 

  n1:=0; 
  inc(n2); 
  writeln(n2); 
  until n2>digit; 
  close(g); 
  writeln(f1max:12:5,'   ',f2max:12:5,'   
',f3max:12:5); 
  for i:=1 to nc do write(tmax[i]:7:5,' 
');writeln; 
  writeln(q); 
end. 

 
{ver6.PAS} 
const 
  nc=4; 
  nrcoef=6; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..7,0..7]of treal; 
  coefi=array[1..nrcoef]of treal; 
  setcoef=array[1..nc]of coefi; 
var 
  fX,Rez:tmatr; 
  coef:setcoef; 
function Rz(A:coefi;x1,x2,x3:treal):treal; 
var 
  r:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  r:=0; 
  r:=r+a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3; 
  
r:=r+a[4]*x1*x2+a[5]*x2*x3+a[6]*x1*x3
; 
  {r:=r+a[7]*x1*x2*x3;} 
  Rz:=r; 
end; 
procedure tip(l,c:byte;q:tmatr;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 

  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 
procedure tip1(l,c:byte;q:setcoef;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 
procedure citf1(var q:tmatr;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 

  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure citf2(var q:setcoef;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 

      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
var 
  i,j,k:integer; 
  rr:treal; 
begin 
  citf1(fX,'fr'); 
  citf1(rez,'rez'); 
  citf2(coef,'coef2'); 
  tip(6,3,fX,'fX'); 
  tip(4,6,rez,'Rez'); 
  tip1(4,7,coef,'Coef'); 
  writeln; 
  for i:=1 to 4 do begin 
    for j:=1 to 7 do begin 
     rr:=rez[i,j]-
Rz(coef[i],fX[j,1],fX[j,2],fX[j,3]); 
     write(rr:12:6,' '); 
    end; 
    writeln; 
  end; 
end. 
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Anexa  6 .  REZOL7 .PAS  
{
REZ7.PAS} 
const 
  nrcomp=5;{numar de compusi in proba de 
analizat} 
  nrexpe=7;{numar de experimente 
efectuate} 
 
var 
  nc:integer;{nr de compusi in proba} 
type 
  treal=extended; 
  liniedate=array[-nrcomp..3]of treal; 
  matdate=array[1..10]of liniedate; 
 
procedure ordonez(var tmp,wmp:liniedate); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nrcomp-1 do 
    for j:=i+1 to nrcomp do 
      if tmp[i-nrcomp-1]>tmp[j-nrcomp-1] 
then begin 
        a:=tmp[i-nrcomp-1]; 
        tmp[i-nrcomp-1]:=tmp[j-nrcomp-1]; 
        tmp[j-nrcomp-1]:=a; 
        a:=wmp[i-nrcomp-1]; 
        wmp[i-nrcomp-1]:=wmp[j-nrcomp-1]; 
        wmp[j-nrcomp-1]:=a; 
      end; 
end; 

procedure cit_set_data(var 
q1,q2:liniedate;i,nc:integer;var f:text); 
var 
  j,k:integer; 
  f1,f2,f3,ft:treal;{fractiile molare din 
solventi} 
  Tm:treal;{lungime coloana de separare-
timpul mort} 
  s,s1:string; 
begin 
  readln(f,s);write(s:2,'   '); 
  readln(f,s);writeln(s); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f1,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(copy(s,1,pos(':',s)-1),f2,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  val(s,f3,k); 
  delete(s,1,pos(':',s)); 
  ft:=f1+f2+f3; 
  q1[1]:=f1/ft; 
  q1[2]:=f2/ft; 
  q1[3]:=f3/ft; 
  readln(f,s); 
  delete(s,1,2); 
  val(s,Tm,k); 
  readln(f,s);{writeln(s);} 
  for j:=-nc to -1 do begin 
    readln(f,s); 
    val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q1[j],k); 
    if k<>0 then halt; 
    q1[j]:=q1[j]/Tm; 

    delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    val(s,q2[j],k); 
    q2[j]:=q2[j]/Tm; 
    if k<>0 then halt; 
  end; 
  ordonez(q1,q2); 
end; 
procedure citf(var t,w:matdate;v:string); 
var 
  f:text;s:string; 
  i:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  readln(f,s);writeln(s);nc:=0;{numar de 
compusi in proba} 
  repeat 
    delete(s,1,pos(':',s)-1); 
    delete(s,1,1); 
    nc:=nc+1; 
  until s=''; 
  readln(f,s);writeln(s); 
  for i:=1 to nrexpe do 
cit_set_data(t[i],w[i],i,nc,f); 
  close(f); 
end; 
procedure tipf(var t,w:matdate;v1,v2:string); 
var 
  i,j:integer; 
  g,h:text; 
  a,b:treal; 

begin 
  assign(g,v1); 
  assign(h,v2); 
  rewrite(g); 
  rewrite(h); 
  for j:=-nc to -1-1 do begin 
    for i:=1 to nrexpe do begin 
      a:=2*(t[i][j+1]-
t[i][j])/(w[i][j+1]+w[i][j]); 
      write(h,abs(a):3:3); 
      if i<>nrexpe then write(h,chr(9)); 
    end; 
    writeln(h); 
  end; 
  for i:=1 to nrexpe do begin 
    for j:=1 to 3 do begin 
      write(g,t[i][j]:3:16); 
      if j<>3 then write(g,chr(9)); 
    end; 
    if i<>nrexpe then writeln(g); 
  end; 
  close(g); 
  close(h); 
end; 
var 
  y,wy:matdate; 
begin 
  citf(y,wy,'data.in'); 
  tipf(y,wy,'fr','rez'); 
end.

{REZCOE7.PAS} 
const 
  nc=4; 
  nrcoef=7; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..7,0..7]of treal; 
  coef=array[1..nrcoef]of treal; 
  setcoef=array[1..nc]of coef; 
var 
  X,p:tmatr; 
  b:setcoef; 
procedure citf(var q:tmatr;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[i,j],k); 

      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure tipf(l,c:byte;q:setcoef;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
  f:text; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  assign(f,v); 
  rewrite(f); 
  for i:=1 to l do begin 
    for j:=1 to c-1 do 
write(f,q[i,j]:8:6,chr(9)); 
    write(f,q[i,c]:5:3); 
    if i<>l then writeln(f); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure redgauss(l,c:byte;a:tmatr;var 
b:coef); 
var 

  i,j:byte; 
  max:byte; 
  t:treal; 
begin 
  for i:=1 to c do begin 
     for j:=i+1 to l do if 
abs(a[max,i])<abs(a[j,i]) then max:=j; 
     for j:=0 to c do begin 
       t:=a[i,j]; 
       a[i,j]:=a[max,j]; 
       a[max,j]:=t; 
     end; 
     for j:=0 to i-1 do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     for j:=i+1 to c do a[i,j]:=a[i,j]/a[i,i]; 
     a[i,i]:=1.0; 
     for j:=i+1 to l do begin 
       for max:=i+1 to c do 
a[j,max]:=a[j,max]-a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
     for j:=1 to i-1 do begin 
       for max:=i+1 to c do 
a[j,max]:=a[j,max]-a[i,max]*a[j,i]; 
       a[j,0]:=a[j,0]-a[i,0]*a[j,i]; 
       a[j,i]:=0.0; 
     end; 
  end; 
  for i:=1 to nrcoef do b[i]:=a[i,0]; 

end; 
procedure coef1(var q1,q2:tmatr;var 
q3:setcoef); 
var 
  ea:tmatr; 
  i,j,k:byte; 
begin 
  for j:=1 to 4 do begin 
    for i:=1 to 7 do begin 
      ea[i,0]:=q2[j,i]; 
      ea[i,1]:=q1[i,1]; 
      ea[i,2]:=q1[i,2]; 
      ea[i,3]:=q1[i,3]; 
      ea[i,4]:=q1[i,1]*q1[i,2]; 
      ea[i,5]:=q1[i,2]*q1[i,3]; 
      ea[i,6]:=q1[i,1]*q1[i,3]; 
      ea[i,7]:=q1[i,1]*q1[i,2]*q1[i,3]; 
    end; 
    redgauss(7,7,ea,q3[j]); 
  end; 
end; 
begin 
  citf(x,'fr'); 
  citf(p,'rez'); 
  coef1(x,p,b); 
  tipf(4,7,b,'Coef2'); 
end.

 
{MAX7.PAS} 
const 
  nc=4; 
  nrcoef=7; 
  fisier=true; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..7,0..7]of treal; 
  coefi=array[1..nrcoef]of treal; 
  setcoef=array[1..nc]of coefi; 
  RF=array[1..nc]of treal; 
var 
  fX,Rez:tmatr; 
  coef:setcoef; 
procedure ordonez(var tmp:RF); 
var 
  a:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  for i:=1 to nc-1 do 
    for j:=i+1 to nc do 
      if tmp[i]<tmp[j] then begin 
        a:=tmp[i]; 
        tmp[i]:=tmp[j]; 
        tmp[j]:=a; 
      end; 
end; 
function Rz(A:coefi;x1,x2,x3:treal):treal; 
var 
  r:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  r:=0; 
  r:=r+a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3; 
  r:=r+a[4]*x1*x2+a[5]*x2*x3+a[6]*x1*x3; 
  r:=r+a[7]*x1*x2*x3; 

  Rz:=r; 
end; 
function Tr(A:coefi;x1,x2,x3:treal):treal; 
begin 
  
Tr:=a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3+a[4]*x1*x2+
a[5]*x1*x3+a[6]*x2*x3; 
end; 
procedure tip(l,c:byte;q:tmatr;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 
procedure tip1(l,c:byte;q:setcoef;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 

procedure citf1(var q:tmatr;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure citf2(var q:setcoef;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 

    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
var 
  i,j,k:integer; 
  rr:treal; 
  n1,n2,digit:integer; 
  f1,f2,f3:treal; 
  f1max,f2max,f3max:treal; 
  ttemp,tmin,tmax:RF; 
  q,qtemp:treal; 
  g:text; 
begin 
  digit:=100; 
  citf1(fX,'fr'); 
  citf2(coef,'coef2'); 
  n1:=0; 
  n2:=0; 
  assign(g,'rez.out'); 
  rewrite(g); 
  for i:=1 to 4 do begin 
    ttemp[i]:=Rz(coef[i],f1,f2,f3); 
    if abs(ttemp[i])<1 then ttemp[i]:=0; 
  end; 
  repeat 
  repeat 
    f1:=n1/digit;f2:=n2/digit;f3:=1-f1-f2; 



 69 

    for i:=1 to nc do begin 
      ttemp[i]:=Rz(coef[i],f1,f2,f3); 
      if abs(ttemp[i])<1 then ttemp[i]:=0; 
    end; 
    tmin:=ttemp; 
{    ordonez(ttemp);} 
    qtemp:=abs(ttemp[1]); 
    for i:=1 to nc do 
      if qtemp>ttemp[i] then 
qtemp:=abs(ttemp[i]); 
    if (fisier)and(qtemp<>0) then begin 

     write(g,100*f1:6:2,' ',100*f2:6:2,' 
',100*f3:6:2,' '); 
     for i:=1 to nc do 
write(g,ttemp[i]:5:2);writeln(g,' ',qtemp:6:3); 
    end; 
    if qtemp<>0 then begin 
      writeln(f1:12:5,'   ',f2:12:5,'   ',f3:12:5); 
      for i:=1 to nc do write(ttemp[i]:7:5,' 
');write(qtemp); 
    end; 
    if q<=qtemp then begin 

      q:=qtemp; 
      tmax:=tmin; 
      f1max:=f1; 
      f2max:=f2; 
      f3max:=f3; 
    end; 
    inc(n1); 
  until n1+n2>digit; 
  n1:=0; 
  inc(n2); 
  writeln(n2); 

  until n2>digit; 
  close(g); 
  writeln(f1max:12:5,'   ',f2max:12:5,'   
',f3max:12:5); 
  for i:=1 to nc do write(tmax[i]:7:5,' 
');writeln; 
  writeln(q); 
end.

 
{VERIF7.PAS} 
const 
  nc=4; 
  nrcoef=7; 
type 
  treal=extended; 
  tmatr=array[1..7,0..7]of treal; 
  coefi=array[1..nrcoef]of treal; 
  setcoef=array[1..nc]of coefi; 
var 
  fX,Rez:tmatr; 
  coef:setcoef; 
function 
Rz(A:coefi;x1,x2,x3:treal):treal; 
var 
  r:treal; 
  i,j:integer; 
begin 
  r:=0; 
  r:=r+a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3; 
  
r:=r+a[4]*x1*x2+a[5]*x2*x3+a[6]*x
1*x3; 
  r:=r+a[7]*x1*x2*x3; 
  Rz:=r; 
end; 
function 
Tr(A:coefi;x1,x2,x3:treal):treal; 
begin 
  
Tr:=a[1]*x1+a[2]*x2+a[3]*x3+a[4]*x
1*x2+a[5]*x1*x3+a[6]*x2*x3; 
end; 

procedure 
tip(l,c:byte;q:tmatr;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 
procedure 
tip1(l,c:byte;q:setcoef;v:string); 
var 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  writeln; 
  k:=c; 
  k:=k*8 div 2+ord(v[0]) div 2; 
  writeln(v:k); 
  for i:=1 to l do begin 
    writeln; 
    for j:=1 to c do write(q[i,j]:10:5,' '); 
  end; 
end; 
procedure citf1(var q:tmatr;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 

  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 
    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-
1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
procedure citf2(var q:setcoef;v:string); 
var 
  f:text; 
  s:string; 
  i,j:byte; 
  k:integer; 
begin 
  assign(f,v); 
  reset(f); 
  i:=0; 
  while not(eof(f))do begin 
    readln(f,s); 
    j:=0; 

    inc(i); 
    repeat 
      inc(j); 
      val(copy(s,1,pos(chr(9),s)-
1),q[i,j],k); 
      delete(s,1,pos(chr(9),s)); 
    until pos(chr(9),s)=0; 
    inc(j); 
    val(s,q[i,j],k); 
  end; 
  close(f); 
end; 
var 
  i,j,k:integer; 
  rr:treal; 
begin 
  citf1(fX,'fr'); 
  citf1(rez,'rez'); 
  citf2(coef,'coef2'); 
  tip(7,3,fX,'fX'); 
  tip(4,7,rez,'Rez'); 
  tip1(4,7,coef,'Coef'); 
  writeln; 
  for i:=1 to 4 do begin 
    for j:=1 to 7 do begin 
     rr:=rez[i,j]-
Rz(coef[i],fX[j,1],fX[j,2],fX[j,3]); 
     write(rr:12:6,' '); 
    end; 
    writeln; 
  end; 
end.

 

 


