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Enseignement
L'INFORMATIQUE APPLIQUEE AU CALCUL DU pH

Par J.L, JANIER DUBRY
Faculté des Sciences et Techniques B.P.W. SFAX - TUNISIE

"La difficulté principale dans les caleuls de concentration des diverses especes en solution provient
de la nécessité d’effectuer des approximations de fagon 3 simplifier la résolution d’équations de degré
élevé’ (1). Le calcul du pH constitue précisément un exemple de calcul de concentration d espéges en solu-
tion et la difficulté que nous citons ¢i-dessus constitue un obstacle séricux pour I'ensemble des étudiants.

Nous avons cherché 3 pallier cette difficulté de deux fagons :

1 - En proposant une méthode de caleul du pH logique et rigoureuse, envisageant avec rigueur
toutes les approximations possibles permettant de calculer simplement le pH, sans qu’aucune hypothése
préalable ne soit formulée etsans qu’aucune approximation de la valeur numérique du résultat ne soit
nécessaire (2).

Nous rapellerons briévement cette méthode et ses principes dans les cas d’une solution d’acide
fort et d’'une solution d’acide faible.

2 - En profitant de I'apparition sur le marché de micro-ordinateurs qui permettent d’examiner
cette question sous un angle nouveau. La méthode systématique que nous proposons a d’ailleurs pré-
cisément &té élaborée en vue d’étre traitée par 'informatique. Nous présentons dans cet article le travail
que nous avons realisé dans ce domaine.

[-CALCUL DU pH D'UNE SOLUTION D'UN ACIDE FORT :
a - Méthode classique :
Les données mitiales sont :

- Le produit ionique du solvant {noté Ks)
- La concentration initiale de "acide (notée ).

La concentration en cation hydrogéne a I’équilibre est notée h.

L’expression générale permetiant de calculer la concentration en cation hydrogeéne h dans une
solution d™un acide fort est la suivante :

h2-Ch-Ks =10
(@)

En général deux approximations classiques permettent de simplifier le traitement de cette expres-
sion :

1 : "Si la solution est suffisamment acide™, on peut négliger [ OH ~ | devant b et 'expression
générale simplifiée s'écrit alors : : ) '
h—=C (b)

yAY
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1e calcul du pH est alors immédiat

2 :”Si la solution est suffisamment diluée”, on peut négliger [ A- Jdevanth (ou [ OH ~]).
La relation générale simplifiée $'écrit alors :

h = +Ks ©

1l est parfois trés difficile d’apprécier si la solution est *'suffisamment diluée™ ou "suffisamment
acide’”. C'est pourquoi chaque résultat numérique obtenu grice & 'une de ces approximations doit étre
veérifié a posteriori,

b - Méthode systématigne :

La méthode que nous proposons introduit une variable supplémentaire - I'erreur relative maxi-
mum telérée E. Une grandeur x ne peut &tre négligée devant y que si le rapport x/y est inférieur 4 E.

La valeur de E ayant été donnée, la méthode consiste & rechercher systématiquement la relation
mathématique 1a plus simple possible donnant une valeur correcte de h.

La relation (a) se présente sous la forme d’une somme de trois termes. La méthode proposée
consiste 3 examiner systématiquement les possibilités de négliger un terme de cetie somme algébrigue
devant un des autres termes.

h2-Ch-Ks =10 (a)
(T1) (T2) (T3}
Exemple : Si T3 est négligeable devant T2, cela implique
h Ks
que gsh I ¢’est 4 dire que C.E (d) (d)
Si cette hypothése est vérifiée, I'expression générale (a)
peutsécrire h(h—-C) = 0 (<)
La solution h = 0 est impossible car elle supposerait que
Ks__ .
E.C <°. ce qui n’est pas concevable puisqu'il s"agit d'un rapport de valeurs absolues. Il reste donc
h=C ®

comme unique solution. La condition caractéristique pour que (f) soit une solution acceptable est que
la relation suivante, obtenue en combinant (d) et (f), soit vérifiée :

Ks
<> ®
E
On exarmine de cette maniére toutes jes possibilités de simplification. Elles sont résumées dans
le tableaun 1.

Les données qui figurent dans ce tableau sont utilisables pour tous les problémes de cette nature.
A partir de ce résultat nous pouvons élaborer ;

- Un organigramme présentant le principe de Ia résolution de ce type d¢ probléme selon cette
méthode {organigramme 1),



lournal de la Société Chimique de Tunisie N° 8 Décembre 1982 (Enseignement)

- Un listage (4) permettant la résolution du probléme par ordinateur. Il est écrit dans un sous-
ensemble restreint du langage BASIC standard, compatible avec la plupart des versions de ce langage
actueltement disponibles (listage 1).

Nous proposons deux exemples de traitement & partir de deux groupes de données dont seule la
valeur de E différe, de maniére a faire apparaitre que la relation que I'on peut retenir pour calculer h
est fonction de la valeur de E retenue.

Le matériel (5) employé est un ordinateur "VIDEO GENIE SYSTEME EG 30037, muni d’un
microprocesseur Z 80 et dont le logiciel est totalement compatible au TRS 80 Modéle 1 (6.7).

Dans le cas présent, la relation générale la plus complexe est une équation du second degre ;
elle est donc facilement réductible et notre méthode peut sembler longue et lourde. En fait, ¢clle trouve
la pleine signification lorsque les problémes sont plus complexes car elle peut alors permettre de déceler

des relations simples, ce qui n’apparait pas nécessairement avec les méthodes usuelles.

Tableau 1

Recherche d'une relation simple donnant la valeur du pH d'une solution
d'un ACIDE FORT

condition
Parm Relation générale caractéristique
iy 1; e:ble : devant Conséquence simplifiée rour que 1la solution
glig donnant h proposée soit
acceptable
3 ' T2 h>%‘¢"—€-
* Ks
h=C¢C XN
3 ™ fs
2 ;™ ngEKS
h 41{3 c& E.sz
T2 i ™ n» &
E
1 H U .
r 3 h< Ks.E Toujours
h = - 'Ic{—s
impossible
4] ;T2 h< E.C
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Le résultal donné par cette méthode n’a pas 4 étre remis en cause et une vérification a posierior
n’a pas lieu d’étre effectuée.

Enfin, le tablean 1 que nous présentons est élaboré une fois pour toutes et il est utilisable pour
chaque probléme de cette nature.

Clest pourquoi, compte tenu de toutes ces observations, la méthode systématique s’aveére beau-
coup plus simple et plus rapide qu’il ne parait de prime abord.

IT.CALCUL DU pH D'UNE SOLUTION IXUN ACIDE FAIBLE
a - Méthode classique :
La constante d’acido-basicité de 'acide est notée Ka.

L'expression générale qui permet de calculer la concentration en cation hydrogeéne h dans une
solution d’un acide faible est donnée par la relation (2,3) :

hs + Ka.h? - (Ks + Ka.C). h— Ka.Ks = 0 k)
Nous Pécrirons d’nne fagon générale :
h*+Ph?2 + Q. h+R=0 (k*)

Les approximations classiques permettant I'emploi d'une relation pius simple sont les suivantes !

1 - ”Si la solution est suffisamment acide™ pour que I'on puisse négliger [OH ] devant h, l'ex-
pression genérale s’écrit :

h-Kah-KaC—0 0]

2- 7Si I'acide est suffisamment faible” pour que I'on puisse négliger la fraction dissociée devant
celle restée sous forme de molécule entigre expression de h devient :

h— +KaC~-Ks  {m)

3 - Il arrive parfois_que “’la solution soit suffisamment acide bien que I'acide soit suffisamment
faible™ et les deux approximations précédentes sont 1égitimes simultanément.

L'expression de h est alors simple :
h = +/Ka. C (n)
b - Méthode mixte :

Une méthode Mixte consiste & rechercher 'expression mathématique la plus simple donnant la
valeur de h comme dans le cas de la méthode systématique mais en limitant les tests aux seules approxi
mations envisagées habituellement et présentées ci-dessus.

Les principes de cette méthode mixte sont les suivants :

1-8 la concentration de OH ~ est négligeable devant h, alors %—J < E que 'on peut
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Listage 2

drganlgroons g

'E TITRE U FAOGHANME

CIS

FRINT"METEQDE MIFTE LE CALCUL™
FRINT*DO FE DIUNS SOLUTICH™
FRINTYOD'UM ADLIDE PAIFLE™

FRINT

QLEAR 300

FRINT"INDIGQUER L& COLOG IU"
FRIBTHPRODUIT IONICUE DT SOLVANT
IRFUT K3

FEIETTIRDIGUEL 1LE COLO2 O Li COFSTIITE™
FRINT'D'ACTIDOEASICITE DE L'ACIOR"
INFUT KA

FRINT*ISDIGUER LE COLOG IE La®
FRIGTOONCERTRATIOR S L'acile®
IRPUT CO

% = 10%Ka

K1 = fob-1x

¢ = 10b-co

TEIATINDIQUER LYERERUR WA INUH®
FRINT"TOLERER IL‘I 83X 1% ECEIRE 0,01 1
IRFUT B

RBY 3IMPLIFICATION DU COEFPICIENT §
3 220 AaK
B dre:
h-(Ka.curu)”‘z ga"m e 230 BaE1 *
R +Ka,h-Ka, Ca? 240 IF A/B £ L THEN 260
- 250 IF BFA < I THEN 320

260 Q= =(K + K1#*¢)

300 PQie="[-Fk,C0)
310 oOTO 340
vrar 3ew Q=K
wil 3300 e e{-1E)e
S4u F =Kl "
e Foux 3% PIx = "EA"
o p1.4] A= =K1*X
Héneudra) 3T FRE="-fKA B 1"
160¢  REM CaLOUL DU PH 3ELOK La MBTHUGDE NIITE
' (L S SRy N pleiias
=ia,Kgag 1610 Ex = B1/E
1620 YA = 3QR {E/E)
1630 Ha - 8GR {K1%0)
1640 IF ZAJYA THEN 1650

1650 IF HAJYA THEN 1800

1660 Ha = SQR {(K1eC)+R)

- pH--lug b o 1670 IF Had XA TEDN 1640

1680 GOTO 1900

téa0 IF @AM Ik THIE 1800

1%oa REM TEST DB R SCTOTION DE L'BQUATION T SECOND DSGRE
1720 B=K1

1730 CElmeK1%E

1740 T m (BY2)-4%0t

1750 REM ON N2 RETIENT {DE Lt RACIKE POSIRIVE
1760 Ra = {=5 +« 3Qu{D))/2

1780 IF Ha» ¥i THER 1820

Listogs 2 {auite)
listage 2

Exemple d'epplicatieon

TTe0 aoty 1908
18040 Pim"H4CIKE CARFEE DE (XA.CC)=H"

1210 GUTD 1850 NETIODE MITTE DT CRLOUL
1820 Pea"H32 + Ka.H - EA.CO = 0" DO PR DVAE SOLUTION
1830 GOTD 1650 D' ACIDE PRIFLE
1544 Ph= "EADINE CARREE DE [KA.C0 + K5) a H
1850 Z = ~L2G(HA}/ LoG{10 TEDIGUER LE coLOG DU
1852 ggsgll 200 FRODUIY TOGIQUE DO SOLVALT
1854 = 14
1868 PRTHT*VALEUR DU PEI™3FH INOTQUER LE COLOG A® 14 COHSTRHTE
1870 PRINT D*ACIDO-BALIZITE DE L'ACIIE
1875  PRINT"RELATICR STMMLE UTTLISEE:™ 475 -
1880 PRINT P ENOIGUIR 13 GOLOG DI LA
:ggg ﬁ lgi%cm — CCORCEATHATION DE L'ACIDE
B 71
1970 FAINT™FAS IE RELATION JIMPLE™ THDIGUER L'ERREUR MATTNIY
1958 GOSUB 2000 TOLEREE {BI 31 15 BURIRE €.0%)
1952 FRINT T0.01 .
1954 PEIRT*VALTUR EIACTE [T FH:" ;X e e e mamome - +cmomm == — [ alfngenent dr 1 4crEm)
1960 END

YALATR DU PH: 2.598 .
2000 REM REEQLUTICK DE LYEQUATION DU TROISIEME DEGRE

RELATION SIAPLE:
gg?o :g.; ¢ 2 + EALH = Fa,00 =
;g;; :;1‘1 H=po T0 RE STEF S VALEUR EXafTE LU TH: 2,878

2UZS X = ERP{-H*Loa{1@]}
2010 YaI$3 + PIP2 + Q=L +R
ZO40 IFf £ = U THEW 2095
cn4z IF H = HO THEN 2055
2043 IF Y Y14, 0 THE 2970
2050 LGOI 2065

2055 ¥l =¥

2060  IF Hy = HA THEX 2095
2065 FEXT H

2070 B0 = H-8

2075 0 - =

2080 8 = 8570

2085 IF S = O,0001 MHEM 2045
2090 GO0 2620

2055 IF H}7 THEN He?

2100 =8

2105 RETORN

2210

2220 21 = F - IT7(Z) .
220 TFET D 0,6 THEN 2 = INP{Z}+1 ELSE 2 = IET{Z)
2240 ZeLtE

22%  REIDRN

2200 Ria BIIJ![PLIPIMI‘IOZE IE Lh VALEUR TT PH
[ T
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Eorire : Es <E ou hz= Hia
n® E

L expression la plus simple qui permet le calcul de h est alors la relation {1).

2 - Sila fraction d’acide dissociée est négligeable devant celle restée sous forme entiére :
[AJ(E

Ka
ou L= - . Ka
HA h <E c'est a dire; h Yy —=

LPexpression la plus simple pour calculer h est alors la relation (rn).E
3 - 5i les deux expressions précedentes sont légitimes simultanément :
alors +h — /Kal (m)

On représente schématiquement les conditions de validité de chacune de ces relations sur la fi-
gure |, en fonction de h, suivant que ka > Kg ©ounon.
. - E

‘Example a
-7 Es Xa
10 T T h
- ' + e
Relation
(k) N : Relation {1) ”
Relation (n)
“car (1Y5(m) applicables
Exemple b
. Xa v;ca
107 E E h
- ‘ + —
Relation (k)
Relation (m)
v —

Relation {n)

A
car (1)+(m) applicables

Figure 1

Domaine de wvalidité dea diverses relations en fonction de h
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Nous représentons sur |‘organigramme 2, sur le listage 2 le trailement de cetie methode par l'in-
formatique.

L’exemple de traitement proposé est celui d’une solution 0.1 M d’acide acétique a 25°C | l'erreur
Ierreur maximum tolérée est de 197,

¢ - Méthade systematigue :

Lu relation (k) représente I'expression générale permettant de calculer la valeur de h dans e cus
d une solution d'un acide fzible :

1} + Ka. hZ « (Ks + Ka.C) « h = Ka.KS = O° (x)

T T2 3 T4
Cetlc équation se présente sous la forme d’une somme algébrique de quatre fermes.

Deux types d'approximation sont alers possibles :

| - Lorsque le ceefficient Jdc h* w présente sous la forme d’une somme algébrique. certams termes
peuvent &tre négligés vis & vis d autres. duns le cas présent, seul le troisiéme terme posséde un ceefticient
de h se présentant sous la forme d'une somme. Il peut se simplifier suivant les valcurs relatives de Kset
de Ka.C.

2 - Un ou deux termes de la somme représentant "expression générale (k) ou (k') peut (ou peu-
vent) étre négligé () devant un autre terme.

Dans le tableau 2 sont représentées les conditions et les conséquences qui traduisent qu'un terme
est négligé devant un autre.

Dans le tableau 3 sont représentées les conditions et les conséquences qui traduisent que deux
termes sont negligés simultanément devant un autre,

11 est facile de montrer qu'il n’est pas possible d’envisager que trois termes soicnt négligés devant
un autre.

Nous représentons sur I'organigramme 3 et sur le listage 3 le traitement dc cette méthode par
I'informatique. Trois exemples de traitement sont proposés pour faire ressortir que la méthode systéma-
tique que nous proposons permet de mettre en lumiére des relations simples conduisant & une valeur
correcte du pH alors que la résolution traditionnelle du probléme nécessite la solution d'une équation
de degré trois.

Des systémes pius complexes, comme le mélange d’acides faibles en solution, ont ¢té étudiés de
cette maniére. La méthode que nous préconisons fait souvent apparaitre une relation simpie, alors que
la méthode traditionnelle nécessite la résolution d’une équation de degré elevé (quatre dans Je cas cité).

11 - RESOLUTION INFORMATIQUE D’EQUATIONS DE DEGRE ELEVE :

Un des avantages de I'informatique est de permettre ia résolution d'équation de degre €leve et
de permettre ainsi le calcul rapide du pH sans faire aucune approximation,

36 Nous rapportons ici les quatre méthodes que nous avons relevées dans la litterature et que naus
avons adaptées au caleul du pH.
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Ces quatre méthodes ont &€ testées systématiquement et nous avons €laboré un tablean donnant
les valeurs du pH en fonction des valeurs du Ka d’un acide faible et de sa concentration (Tableau 4).
L'usage de ce tablean peut s'avérer intéressant dans la mesure ou il peut permettre d’effectuer sans risque
des approximations & I'occasion de 'usage de la méthode classique du calcul du pH.

Le principe de chaque méthode est toujours ke méme : considérons la résolution de I'équation :
h* + Pk~ Qh + R =0 (k")

Le probléme revient & déterminer la valeur de h correspondant a la plus petite valeur possible
de v avec
y—h' +P.h2+Qh - R

La meilleure valeur possible est évidemment la valeur nulle de y, correspondant & I'intersection
du graphe de cette fonction y — f (h) avec 'axe des abscisses.

a - Méthode par convergence ;

Elle a déja eté appliquée au probléme du calcul du pH (8) et C’est sansdoute la méthode la plus
rapide.

La figure 2 représente le graphe de la fonction y en fonetion du pH, On part de la valeur la plus
petite possible du pH (-2 par exemple), et I'on augmente d’une unité en calculant chaque fois Ja valeur
de y correspondant. Pour une valeur x* | 1 du pH, la fonction y a changé de signe. On repart de la
valeur x' et I'on augmente d’'un dixiéme d’unité le pH en calculant la valeur de y correspondante jusqu’a
ce que y change de signe (a la valeur x>’ — 0.1), On revient & la valeur x” et 'on continue la recherche

selon le méme processus. On arréte la recherche lorsque la précision recherchée est satisfaite. C’est cette
méthode que nous avons adoptée dans le traitement des exemples précédents et le listage correspondant
est celui du sous programme utilisé. (cf listage 2, 2000 a 2250).

(pH)

Figure 2
Résolution d'une équation de degré élevé par convergence
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b - Méthode par dichotomie : (figure 3} (6-9)

On part des deux valeurs ¢xtrémes possibles du pH (par exemple -2 et 7 dans le cas d’une solu-
tion d'un acide faible). On considére également I'abscisse du milien du segment précédemment défini.
Cette valeur est prisc comme nouvelle valeur de x| ou x5 de fagon que £ (x)) et f (x4) soient de signes
contraires. On itére le procédé jusqu’d ce que l'intervalle entre X et x5 soit suffisamment faible. Pour
définir un eritére permettant 1'arrét de Uitération nous avous retenu dv . -~~er la prospection lorsque la
variation relative de dewx valeurs consécutives de x &tait inférieurc & 10 °

Le listage 4 correspond 4 'exécution de cette méthode.

b B o ———— -

M
-
bl

figure 3

Résolution d'une équation de degré ¢levé par dichotomie

.

» |

N —

2

figure 4

Résplution d'une équation de degré élevé par la méthode de la tangente
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¢ - Meéthode de la tangente (fgure 4) (9,10}

Elle est également appelée "Méthode de Newton™

Pour chaque étape de I'itération, il faur calculer la valeur prise par la fonction y . f (h) et 1a va-
leur de "v dérivée par rapport 4 h pour cette abscisse h; (on part de h; - 10 par exemple). On
frace alors la (angente a la courbe en by et cette droite coupe I'axe des abscisses en h. hi est plus prés
de 1a solution que h;. On recommence J'opération jusqu'a obtenir une valeur satisfaisante de h.

Le listage 5 correspond a 'exécution de cette méthode.

d - Méthode de la sécante : (figure 5) (9)

Elle est appelée également "Méthode de Lagrange™.

La fonction f (h) est remplacée, dans un intervalle asscz petit, par une sécunic qui passe o Lo
points A et B et telle que  (hy). f (hg)<0. La sécante coupe I'axe des abscisses aupoint hl qui définit
le point y; sur la courbe puis une nouvelle sécante passant par A et ¥1» coupant mine des abaciswes on
un point plus proche de la solution cherchée que ne I'était hy.

Cette méthode ne donne de bons résultats que si les bornes préalables A et B sont suffisamment
proches de la solution. C’est 1a raison pour laguelle nous avons fait précéder le probléme d’une appro-
che systéematique des deux bornes initiales, en recherchant au voisinage de quelles valeurs la fonction y

changeait de signe.

700
702
703
705
710
711
712
714
720
725
730
735
39
738

742

1000

[+ L]

1050

Listage 5

Résolution de 1'équation 13 + I‘.K2 + QX+ R =0
Méthode de la tangente

REM IETHODE DE LA TANGENTE
H=10%-C0

IF CO>= 5 THEN H = 10} -4
FOR I = 1 TO 100

Y=H?3 +P*HI2 + Q= H+ R
IF I = 1 THEN 714

IF Y>= YB THEN 735

YB = Y

Y1 =3 *HEf2 + 2 P *H +Q
H=H - Y/Y1

NEXT I

H3 = ~LOG(H)/ L0OG(10)

2 = H3

GOSUB 1000

H3 = 2

RETURN : REM SI LISTAGE UTILISE EN SOUS PROGRAMME

REM IDTNTICUE A 2200 & 2250 LISTAGE 2
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Lc listage 6 correspond a I'exécution de cette méthode.

De I'ensemble de ces résultats, il s'avére que l'informatique peut constituer un apport du plus
i interet dans te domaine du calcul du pH mais aussi dans le cadre de I'étude des concentrations des
espees chiniques présentes -+ ans une solution qui met en jeu des équilibres simultangs.

figure 5

Résolution d'une équation de degré élevé par la méthode de la sécante
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Listage 6

Résolution de 1'équation 2 . P.X2 + QX +R=0
NMéthode de la sécante

800 REM METHODE DE LA SECANTE
804 I = CO

806 IF CO>»= 5 THEN ¥ = 4

808 M1 =7

810 FORH = M TO M1

812 X = 10F-1

814 GOSUB 600:; S0US PROGRAMIT, DONNE LISTAGE 3
816 IF H = M THEN 824

818 Y2 = Y

820 IF Y1 % Y240 THEN 828
822 COT0 826

824 Y1 =Y

826 NEXT H

828 X1 = 10%-(H~1)
830 X2 = 10 4=-H
832 X = X1

834 GOSUB 600

a36 Y1 =Y

838 X = X2

B840 GOSUB 600

845 FOR K=1 TO 100

847 IF (Y2 -Y1)<D>0 THEN 850

848 XB = X1

849 GOTO 910

850 XB = X1 = (((X1=X2)*Y1)/(Y1=Y2))

860 X = XB

865 GOSUB 600

868 YB =Y

875 IF Y1*YBL O THENS9S

880 N « X1

as2 X1 = XB

886 Y1 = YB

887 IF ABS(N-XB)/ABS(XB) < 109 ~-4 THEN 910
890 GOTO 905

895 N = X2

897 X2 = XB

900 Y2 = YB

902 IF ABS (N-XB)/ABS(xB) < 10t -4 THmN 910

505 NEXT K
910 H4 = -LOG(XB)/L0G(10)
915 Z = H4

920 GOSUB 1000
925 H4=2
930 RETURN: REM SI LISTAGE UTILISE EN SOUS PROGRAMME
1000 ‘
O REM IDENTIQUE A 2200 & 2250 LISTAGE 2
1050



Journal de la Seciété Chimique de Tunisie N° 8 Décembre 1982 (Enseignement)

BIBLIOGRAPHIE

- P. MORLAES et J.C. MORLAES, cours de Chimie - Solutions aqueuses, Ed. : VUIBERT, Paris,
1982. Extrait de I'avant propos.

2- IL.JANIER DUBRY, article en préparation.
3- AM.HUNTZ et C. ROQUES-CARMES, Equilibres acido-basiques, pH, Ed : Masson, 1975.

4 - Nom frangais correspondant au mot anglais "Listing”. Journal officiet du 17 Janvier 1982 {arrété
interministériel du 22/12/1981). L'ordinateur individuel n® 36, Avril 1982,

3 - Nom frangais correspondant au mot anglais "Hardware™. Journal officiel Frangais du 17 Jan-
vier 1982 (arrété interministériel du 22/12/1981). L'ordinateur individuel n® 36, Avril 1982.

6 - TRS 80 est un modéle déposé par TANDY-RADIO-SHACK
7- P. PELLIER, la conduite du TRS 89, Ed : Eyrolles. Paris, 1982,

8- M..D.BRAND,J. Chem. Ed.. 1976, 53 (12), 771.

0. C. NOWAKOWSKI, Méthodes de calcul numerique - Programmes en Basic, Ed : Editions du
P.S.1.. 77400 Lagny sur Marne, 1981,

10-  J.G. EBERHARDT and T.R. SWEET, J. Chem. Ed., 1960, 37, 422.

47



