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Актуальність роботи. Однією з найважливіших завдань хімії є прогнозування можливих хімічних взаємодій у складних реакційних системах, пошук маршрутів хімічних перетворень та їх кінетичних та термодинамічні характеристик, які необхідні для розрахунків процесів забруднення, горіння, каталітичних процесів. При невеликій кількості реагентів це можливо зробити відомими засобами стехіометрії, але у системах, що містять десятки реагентів кількість можливих взаємодій збільшується у геометричній прогресії і стає дуже складною математичною задачею.
Мета роботи: розробка методики визначення можливих хімічних реакцій між як можна більшим набором реагентів з мінімальним втручанням дослідника

Об’єктом науково-дослідницької роботи є теоретичні основи хімічної стехіометрії, закономірності формування реакційних систем, комбінування реагентів між собою в результаті хімічних взаємодій.
Предметом науково-дослідницької роботи є реакційні хімічні системи неорганічних речовин
Завдання наукового дослідження:  розробити методику визначення набору хімічних рівнянь, створити та перевірити алгоритм для цієї методики, вивчити його особливості для різних граничних умов його використання, перевірити його дієвість на реальних хімічних реакційних системах.
Методи, які використовувались: представлення хімічних об’єктів у вигляді багатовимірних векторів, використання методів комбінаторики для генерації можливих комбінацій реагентів, використання теорії та методів цілочисельних багатовимірних решіток, та теорії множин для зменшення кількості можливих варіантів реакцій.
Висновки:

Проаналізовано теоретичні основи хімічної стехіометрії та можливість їх відображення у вигляді багатовимірних векторів. 
Запропоновано методику визначення усіх можливих реакцій між хімічними реагентами незалежно від кількості реагентів, яка основана на використанні для відображення хімічних реакції теорії  цілочисельних решіток.
Запропоновано алгоритм реалізації методики, та проведено її дослідження на основі модельних та реальних хімічних систем, що дозволило довести, що кількість можливих реакцій, між реагентами  обмежена і залежить від їх кількості та складу.
Запропоновано подальші шляхи вдосконалення методики та використання її в інших важливих для хімічної технології областях – кінетичних розрахунках та термодинамічних дослідженнях.
