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摘要： 

Benesi-Hildebrand(B-H)方程现被广泛地应用于各种非键作用体系, 特别是作用比为1:1型和1:2型的体系. 该方程

可以用来确定作用体系的平衡常数以及作用比. 通过计算机模拟, 发现在某些情况下, 对于1:2型的作用体系, B-H方
程会给出错误的作用比信息. 无论是弱的作用体系还是强的作用体系, 都可能会出现1:1的B-H方程曲线呈现出线性, 
同时(或者)1:2的B-H方程曲线呈现出非线性的情况. 此外, 本文还研究了体系中两种作用物质的初态浓度比对于1:1
型作用的平衡常数计算的影响, 发现最小的初态浓度比(r0)等于100是可以确保B-H方程近似条件C0B≈CB成立的安

全阈值. 当作用很弱的时候, 比如说作用的平衡常数K小于25 L·mol-1 (C0P=4×10-4 mol·L-1)时, 则不需要对最小

初态浓度比值r0进行限制, 就可以满足B-H方程的近似条件. 通过计算机模拟还分析了文献中提出的两个边界条件. 
研究表明1/(KC0P)≥10可以保证处于平衡状态时的CB/C0B≥0.91. 而另一个条件KC0B>0.1 并不是确保B-H方程

近似条件成立的充分条件. 
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