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STRUCNE OZNAMENIE A BRIEF INFORMATION

Roz8irend moZnost uréovania selektivity hydrogenovanych
triaeylglycerolov

A spread possibility of determination of hydrogenated
triacylglycerols seleetivity

VACLAV KOMAN — MARIA CSICSAYOVA — MARIAN GALIK

Stdastou priemyselne vyribanych jedlych tukov tuhej konzistencie je
ur¢itd, pripadne az celd cast zhydrogenovaného tuku, ktory sa ziskal v proce-
se parcidlnej katalytickej hydrogendcie (PKH). Proces PKH limituje kapa-
citné, fyzikdlno-chemické, biologické i technologické vlastnosti finalneho pro-
duktu. Mierou postdenia uvedenych vlastnosti moze byt selektivita vyjadru-
jica postupné nasycovanie nenasytenych mastnych kyselin (NeMK) na menej
az tplne nasytené mastné kyseliny. Od jednoduchého sposobu vyjadrovania
selektivity rozdielom teploty topenia a tuhnutia produktu [1], cez triangu-
ldrnu interpretdciu zmien koncentréacii jednotlivych NeMK (ktord dovoluje
selektivitné postdenie olejov obsahujicich ako najvyssiu NeMK iba diénovi
kyselinu linolovi) [2], vyvinuli sa spésoby vyjadrovania selektivity az po
sti¢asntt moznost jej objektivneho vyjadrenia zlomkami jednotlivych rych-
lostnych konstant MK (Specifickych reakénych rychlosti) — tzv. selektivitné
pomery — S-12 = k’l/k‘gg Ssa = ks/ke; S13 = kl/kg [3].

V stdasnosti je prijatd zésada, ale nie je este normou, ze ak selektivitné
pomery nepresiahnu hodnoty Siz — 15, Se3 — 50, S31 — 100, potom je tuk
stuzeny selektivne; ¢im st jednotlivé pomery vicsie, tym je selektivita timer-
ne vacsia [3]. '

Pre najjednoduchsi reakény model PKH za predpokladu kinetiky prvého
rddu, t.j. pre schému naslednej nevratnej reakcie typu
(T — triény, D — diény, M — monoény, S — saturaty) vypoctovy program
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pre éislicovy samopolitaé v pracovnom jazyku FORTRAN vypracoval
Butterfield [4]. Tento program sme pre nase podmienky a potreby rozsirili
o moznost vypoétu rychlostnych konstant kyseliny erukovej a eikozénovej.
Rozsireny je aj o moznost vyjadrovania doteraz chybajucich hodnét rychlost-
nych konitant cis- a trans-izomérov monoénovych MK. Program je este roz-
sireny o viaceré notécie, umoziujice vy¢islovanie idajov, ktoré si v oblasti
teérie a praxe PKH najpouzivanejsie. Format vystupnej casti programu je
rieSeny formou prehladnej tabulky, pouzitim jazyka FORTRAN, resp. sa-
moéinnym ¢&islicovym pocitatom Siemens 4004/150.

Vyvojovy diagram programu, ktorému zostal pracovny ndzov CATSEL [5],
sleduje v porovnan{ so schémou 1 roziirent schému reak¢ného modelu PKH 2
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=

kde 0. a 0; st cis-, resp. trans- formy monoénovych MK, Er je kyselina eruko-
vi, Ei — kyselina eikozénové, 1—7 st prislusné $pecifické reakéné rychlosti.

V podstate to vystihuje univerzilnu moznost aplikdcie, t. zn. i pre pripa-
dy repkovych olejov s kyselinou erukovou. Na vypocet Specifickych rychosti
cis- a trans-monoénov MK sa pritom pouzili zjednodusujice vztahy upravené
do tvaru

Frans = 2,303 1/t log SNeMK,/(ENeMK), — TTe), (3)
Feis — 2,303 1/t log ENeMKy/(ENeMK), — NeMK, — TI), (4)

kde NeMKj st nenasytené MK na zadiatku PKH, NeMK. na konci PKH,
TI — trans-izoméry a na vypolet koneénych koncentricii cis- a trans-izomé-
rov monoénov MK je potom totozZny vztah, napt.

% TI = XNeMKjy(1 — e~*¢), (5)

kde % je Specifick4 reakénd rychlost TI a ¢ je ¢as procesu PKH 1 (h).
Hromadnym spracovanim relativne velkého Statistického siboru za rdz-
nych podmienok hydrogenovanych vzoriek (do 200 vzoriek) slne¢nicového,
s6jového a repkovych olejov sa za pouzitia vypodtov v opisanych podmien-
kach zistilo, Ze najpravdepodobnejiie rozsahy rychlostnych konstént jedno-
tlivych MK, resp. izomérov sa pohybuji v rozmedziach: k1 do 4,0 h-1, k; do
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2,0 h-1, k3 do 0,1 h-1 (zhoda s doterajsimi tdajmi literattiry [6]), kirans do
2,0 h=1 a keis do 1,0 h-1,

Rozdelenim uvedenych rozsahov §pecifickych reakénych rychlosti do 5 ek-
vidistancii ziskaji sa ich jednoduché (nezlomkové) hodnoty, ktoré mozno
vhodne klasifikovat a pomocou ktorych mozno potom hydrogenované tuky
hodnotit novou, tzv. komplexnou hodnotou selektivity (KHS), a to bud st-
casne numericky, bud za vyuzitia koncepcie polygonalnych diagramov aj
graficky. Hodnota KHS popri primirno-adi¢nej selektivite PKH zahrnuje

suasne i doteraz chybajice relicie sekundarno-izomerizadnej selektivity
PKH.

V druhom pristupe sa pre Stidium uvadzanej problematiky sleduje moznost
priamo riefit sdistavy jednoduchych diferencidlnych rovnic (pouzitych na
matematicky opis zvolenej schémy reakéného modelu PKH) integra¢nou
metédou Rungeho-Kutta 4. radu. Pre tento tcel sa zlozity vypoctovy prog-
ram zostaveny pre velky samoc¢inny pocitaé, ktory pouzil Butterfield [7],
modifikoval do jednoduchsieho programu v nendrotnom strojovom kéde pro-
gramovatelného ru¢ného kalkulatora TI-58.

Principy, postupy a vysledky uvedenych itudii opiteme v samostatnych
pracach.
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