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STRUCNE OZNAMENIE

RozXircnri moZnosf lu'(ioyania srlcktivity
tria e1 I gl1't'('l'010\'

,l spreatl possibilitl' of tletenuiuation of
triacvlgll'eelols selectivitl'

BRIEF INFORMATION

hydrogenovanytrh

hyilrogenated

\ITICLAY KOMAN - }[ARI,\ CSICS.\YO\TI - ITANTAN GALII(

Sfid.astlorr ltliemvselne vyribanych jedl- c,h tukov trrhej lionzistencic je
urdit{, pripadle aZ celti iasd zhvdrogenor.tr,n6lio tulir-r, litory sa ziskal v ploce-
sc parcitilnej lintnlyticliej hvclrogenhcie (PKll). Proces PKH limituje l<apa-

c,itn6, fl.zili.hlrro-c:henricli6, biologick6 i tcclinolog-ich6 r.lrrstnosti fintihreho plo-
tlrriitrr. i\[ic,r'ou posridcuiir uvedenych vlastnosti rn6Ze bvt selektirita vyjnclnr-
jirca postupn6 nas\-covrtnie nc'uasi'teni'ch tnastn-y-ch ll'sclin (NelIIi) na, nienej

aZ irplnc rrzrsftr--n6 nrastn6 ll'selin5-. Otl jciclnoclucli6ho sp6solltL r'-1'jaclrovania

selektivit)' lozrlielom tePlotl' topetiia tl ttrlurtrtia produlittr ll,I), cez tliangu-
Linru interpreticiu zntieri koncentr'6cii jednotliv5?ch Nel[K (ktor6, clovoluje
selelitivitudr lrosfrdenie olej<x- obsrrhrrjfrc,i<'h ul<o ntr,jvviiitr Nelll( iba, tlitinovfi
livselinu linolovfi) i2l, v.r'r'inuli sa sp6sob.r' vvjirch'ovturirr selektivitr- ai. po

sfidasnfr nioZnosf jej objel<tivn"1t6 1'1'juth'cui:r zlonkrrrni jednotlivllich rych-
lostnycli lionit6nt IIK (lpecificlifch realidn\?ch r;ichlosti) - tzv. selektivitn6
pomely - S-rz : iil'lkz Szz : hzlkz; Srs : Ar/fra l3l.

V sfdasnosti je prijatlr zlrsacla,, ale nie je eSte nortnou, Ze ak selektivitn6
pomery nepresiahnu hoclnotv Srr - 15, S.,:a - 50, Ssr - 100, potom je tuk
stuZeny selclitir-ne; i:irn s(r jednotliv6 l)onler.\' r.tiiSie, tfnr je selektivita l'turer-

ne vridiirr lll]. '

Pre naijednocluch5i leahiny moclel PKH za preclpoklatlu kinetiky prv6ho
rridu, t.j. pre sch6mu nltsletlnej nevratuej leakcie typtL

(T -- tlitin1", l) - r1i6nr'. lI -- mono('n1,, S - - saturtitr') vril-rodtovf l)rograrlr

l;'zl;t
T +l)

lr
+lI - +S (l)
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pre dislicovy samopoditad v pracovnom jazyku FORTRAN vypracoval
Rutterfiekl [.11. Tento l)rogr&ln sme l)r'e utrSe poclmieukv a potreby roz5irili
o rnoZnost vypodtu rli?chlostnjch konitd.nt, k.yseliuy erukovej a eikoz6novej.
Roziirenlf' je aj o n'roinost vyjaclrovania doteraz ch;ibajfcich hodn6t rlfchlost-
n;ich konBtl"nt cis- a tran's-izom6rov mono6novych I'IK. Program je e5te roz-

Birenli o viacer6 not6cie, umoZriuj(rce vydislovanie irdajov, ktor6 sri v oblasti
tedrie a praxe PKH najpouZivanejSie. Forni{,t v5istupnej 6asti programu je

rielen5i formou prehlachrej tabrrlky, pouiitinr jaz-vka I'ORTRAN, resp. sa-

modinnym dislicovfm poditadom Siernens 4004/150.

Yyvojovlf diagrarn progrill'r)u, ktor'6rnu zostal pracovtty nltzov CATSEL [5],
sledLrje rr porovnani so sch6mou l roziirenfi sch6mn reakdn6ho tnoclelu PKH 2

r !,1- o kzJ'

kde 0" a 0r sfr cis-, resp. tratt's- formy monodnovjch MI(, Er je kyselina eruko-

vrt, Ei - kyselir-ra eikoz6nov6,, l-7 sir prisluin6 5pecifick6 reakdn6 r;ichlosti.
\r podstate to v.vstihuje tttrivet'zitlttrt tnoZtrost aplikfcie, L. zn' i pre pripa-

tlv repliov:ich olejov s liyselitrou erul<ovott. Nr vlipodet ipecifick;fch richosti
t,is- a truns-rnono6nov r\[K sa pritorl pouZili zjednocluitrjfice vzdahy ttpraven6

do tvanr

ktrans : 2,3031|t log XNeMK6/(XNeNIK5 - TIu),

ftcrs : 2,303llt log XNeMKn/(XNeMK5 - NelIKu - TIu), (4)

kde NelIKn sri nenasS?ten6 I\{K na zadiatku PKH, NeIVIKe na konci PKH,
TI - trans-izom6ry a na vlipodet konednlf'ch koncentt'icii cis- a trans'izom6-
rov nlonodnclv MI( je llotortr totoZnf vzttlh, rtapi'.

')/,,'lI -- XNeXIKTT(I - e-I;t), (5)

kde fu je 5pecifick6 reakdnd, r;ichlost TI a I je das procesu PKH I (h)'

Hromadn5irn spracovanim relativne velk6ho Statistick6ho sirboru za 16z-

nych podmielok h1'drogenovanlic[ vzoriek (do 200 vzoriek) slnednicovdlto,

s6jov6ho a repkovlich olejov sa za pouiitia vlipodtov v opisanfch podmien-

kach zistilo, Ze najprtrvclepodobnejSie rozsahy rllichlostnych kon5t6nt jedno-

tlivfch MK, resp. izotn6t'ov sa pohybujfi v lozmeclziach: &r do 4,06-r, /r2 do

46

+ ker

- ti.' r.i I
Ei ' - 

,'/
lii

M -0" u-l
ktt a

'oi

(3)



a I
D!

I FURTRAN vypracoval
*:::-;r- a potreby rozsirili
-v ::lkorej a eikozdnovej.
*o;'jcich hodn6t qfchlost-
]IK Proglam je eBte roz-
o.1='rr-. ktor6 sri v oblasti
:t':l:-ej i.asti programu je
;E: F(,)RTRAN, resp. sa-

':1::-.--.' :iizov CATSEL [S],
.--"..,-.i,o moclelu PKH 2

)IL Er je kvselina eruko-
r<':: : <. reakdn6 rliichlosti.

'lis..-:. t. zn. i pre pripa-
rt''=: =:-,ecifi ckych r5ichosti
d.i* - r -.:ie vztahv upraven6

,-TI.
- \=]IK" na konci PKH,
a!r-.ci-i tis- a trans-izom6-

. (5)

re: PKH I (h).
r!-:i:k6ho sir.boru za 16z-
t-' rzuriek) slnednicovdho,
os ; opisanych podmien-
-.s: ::r'c.h konStrint jedno-
iac'i- L'i do {,0 h-1, ft2 do

2,0 h-1, &s do 0,1 h-r (zhoda s doterajilmi ridajmi literatriry [6]), &us., do
2,0 h-l a frcis do 1,0 l-t.

Rozdelenim uvedenr?ch rozsahov 5pecifick11ich reakdnlfch rychlosti do b ek_
vidistancii ziskajri sa ich jednoduch6 (nezlomkov6) hoctnoty, ktor6 moZno
vhodne klasifikovat a pomocou ktor5ich moZno potom hydrogenovan6 tuky
hodnotit novolr, tzv. komplexnou hodnotou selektivity (KHS), a to bud sri-
dasne numericky, bud za vyuzitia koncepcie polygond,lnych diagramov aj
graficky. Hodnota KHS popri primrirno-adidnej selektivite pKH zahrnuje
sfdasne i doteraz chli?bajricc rel6cie sekgldr{rno-izomeriza6nej selektivity
PKH.

v druhom pristupe sa pr€ itfrdium uvr{,dzanej problematiky sleduje moznosf
priamo rieiit sristavy jednoduchych diferencirilnl'ch rovnic (pouzitfch na
matematicky opis zvolenej sch6my reakdn6ho rnoclelu pKH) integradnou
nret6dou Rungeho-Kutta 4. rridu. Pre tento ridel sazloi,itj, vfpodtovliiprog-
ram zostaven5i pre velk;i samodinnl;i poditad, kto{ pouzil Butterfield [z],
modifikoval do jednoduchBieho programlr v neni{rodnom strojovom k6de pro-
gramovateln6ho rudn6ho kalkul{tora TI-oS.

Principy, postupy a vSisledky uvedenfch Stridii opi$eme v samostatnfch
p16cach.
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