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Stanovenie koncentracie Ni-katalyzatora pri hydrogeriécii
triacylglycerolov malou vypoc¢tovou technikou

VACLAV KOMAN

Sthrn. Uvddza sa algoritmus a programové zabezpecenie na vypocet vietkveh koneen-
tracnych reldcii Ni-katalyzatora v podmicnkach pricmyselnej hvdrogenicic triacylglveero-
lov. ktorej Specifikom je. Ze sa v rozhodujicej micre pouziva katalvzitor pozostivajici zo
zmesi viicSieho. ale neurcitého mnozstva vveerpancho katalyvzitora s nedelinovatelnou ak-
tivitou a iba mensicho zndmeho mnozstva aktivacho = cerstvého katalyzitora.

Principy, vyznam a prepojenic PKH triacylglycerolov do priemyselnej
vyroby jedlych tukov uvadzaju citacie [1. 2]. Otazky suvisiace s vlastnostami
hydrogena¢nych katalyzatorov a vplyvom katalyzitorov na priebeh reakcie
a chemické. fyzikdalne a biochemické vlastnosti vysledného produktu, su
podrobnejsie opisané v [3]. V kontexte s priemyselnou vyrobou jedlych tukov
je po kvantitativnej i kvalitativnej stranke rozhodujuci technologicky proces
parcidlnej Katalytickej hydrogenicie (PKH). Z pohladu vlastného procesu
PKH determinujicim je heterogénny kovovy katalyzitor. ktorého kvalitativ-
ne vlastnosti su aktivita a selektivita. kvantitativny parameter jeho koncentra-
cia, resp. koncentra¢né reldcie vyCerpancho a cerstvého katalyzatora alebo
Cistého kovu, ktorym v sicasnosti v priemyselnveh podmienkach je takmer
vyvhradne nikel.

Navrh nového sposobu hodnotenia Ni-katalyziatorov hodnotou . .komplex-
na selektivita®™ uvadza [4] a vyjadrovania aktivity hodnotou ..relativna aktivi-
ta“ [5].

Toto ozndmenie ma za ciel informovat o doplinujicom - kvantitativnom pa-
rametri. Ktorym sa koncentracn¢ relicie katalyzdtora. Bol vvpracovny algo-
ritmus a jeho programova realizicia v strojovom kode programovateiného

ninipocitaca T1 58/59, ktory z 5 clementdrnych vstupnych diat umoznuje vy-
pocet I8 koncentracnych udajov. Udaje st z hladiska technologickej praxe
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PKH a vo vztahu k podmienkam jej reproducibility. regulovania, optimaliza-
cie i vo vztahu k vyslednym chemickym. fyzikdlnym i biologickym vlastnos-
tiam nevyhnutné. Vypocitavané udaje sa zameriavaji predovietkym na
hmotnostné pomery cerstvého i starcho katalyzitora k hydrogenovanému
oleju, ich ¢istych kovov k oleju. potom navzajom v hmotnostnych i percen-
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Obr. 1. Vyvojovy diagram vypoctu koncentracnyeh katalyzatorovyeh reliacti pricmyselného pro-
cesu hydrogendacie triacylglverolov.

Fig. 1.The flow diagram of the calculation tor the concentration catalytic relations of the in-

dustrial hydrogenation of triacylglycerols. 'Input: “Mixed catalyst used und fresh? “Caleulations:
values of the mass-ratios and percentage. Ratios: ‘Fresh only? Then: “The end.
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tualnych relaciach, ako aj na relacie s promdtorom a bez neho. Vyvojovy dia-
gram na vypocet koncentra¢nych relacii priemyselného Ni-katalyzatora je na
obrazku 1.

Priklad vypoctu vSetkych koncentraénych reldcii katalyzatora z redlneho
priebehu PKH vo vyrobnych podmienkach o.p. Palma podla algoritmu na
obrazku 1 a jeho programového vyjadrenia v strojovom kdde minipoéitacéa TI
58/59 dokumentuju prilohy 1 a 2. Priloha 1 je sti¢asne navodom initrukénych
postupnosti na pouZitie prezentovaného programu vypoctu koncentraénych
katalyzatorovych reldcii priemyselnej hydrogendcie triacylglycerolov.

Vlastny program vypoctov pozostiva zo 186 programovych krokov, obsa-
dzuje S pamétovych registrov so vstupnymi ddajmi a 9 pamitovych registrov
pre medzioperaéné vdaje. Cisty ¢as vypoétu Je asi 20 sekiind, displejované vy-
sledky sa zapisujii ru¢ne. V uvddzanej podobe je program vypoétu koncen-
tratnych katalyzitorovych reldcii hydrogendcie triacylglycerolov vhodny na
priame vyuZivanie v priemyselnej praxi. Transformdcie programu zo strojo-
vého jazyka do vyssich programovacich jazykov, napr. BASIC, FORTRAN
a 1., nebudu zlozité. Sacasne sa uvazuje o zabudovani tychto katalyzitoro-
vych reldcii do uz vypracovaného matematického modelu, resp. jeho simulaé-
nej verzie v jazyku SIKOS s pracovnym nazvom HYDOPT [6-8], ktory
umoziiuje celd simuldciu neizotermického priemyselného procesu PKH, t.j.
vsetkych technologickych premennych neizotermického priemyselného pro-
cesu PKH na vopred zvoleny ¢as reakcie alebo pozadovani hodnotu jédové-
ho &isla, pripadne teplotu topenia produktu.

Za technickt pomoc pri vypracovani prispevku autor dakuje M. Bystrickej a V. Grmanovej.

Pouzité skratky a symboly

A uzivatefom definované funkcné ndvestie ulozeného programu

ay mnozstvo Ni v aktivnom katalyzatore [hm. %

a.,\.iC mnozstvo Ni v neaktivhom katalyzatore [hm. %)

G, mnozstvo ¢erstvého — aktivacho katalyzdtora [kg]

G, mnozstvo oleja v reaktore [kg]

G, mnozstvo starého — neaktivneho - recyklovaného katalyzatora [kg]

LRN kldvesa umoznujiica zapisanie celého programu do operaénej pamiite
TI 58/59

RCL kldvesa s prikazmi vyvolania z pamaiti

R/S klavesa podmienujica chod a zastavenie programu

STO kldvesa s prikazom ulozenia do pamati

w mnozstvo niklu z cerstvého katalyzdtora v oleji [hm. %]
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Priloha 1. Vypoctovy program pre koncentraéné relacie Ni katalyzatora v priemyselnych pod-
mienkach parcidinej katalytickej hydrogenacie triacylglycerolov v strojovom kéde minipoéitaca
TI 58/59

Appendix 1. Computation program for concentration Ni-catalyst relations in the industrial
conditions of parcial catalytic hydrogenation (PCH) of triacylglycerol using minor computer
technique TI 58/59

Krok! Symbol? Kod? Krok! Symbol? Kod?
000 2nd LBL 76 33 [06] 06
1 A 11 34 RCL 43
2 RCL 43 35 [02] 00
3 [o1] 01 36 X 65
4 + 55 37 1 01
S ( 53 38 0 00
6 RCL 43 39 0 00
7 [01] 0t 40 55
8 + 85 41 RCL 43
9 RCL 43 ) [00] 00
10 [02] 02 43 = 95
11 + 85 44 STO 42
12 RCL 43 15 [07] 07
13 [00] 00 46 RCL 43
14 ) 54 47 [02] 02
15 = 95 48 X 65
16 X 65 49 RCL 43
17 RCL 43 50 [04] 04
18 [03] 03 51 + 55
19 = 95 52 1 01
20 STO 42 53 0 00
21 [05] 05 54 0 00
22 RCL 43 55 = 95
23 [01] 01 56 STC 42
24 X 65 57 [08] 08
25 RCL 43 58 X 65
26 [03] 03 59 1 01
27 + 55 60 0 00
28 1 01 61 0 00
29 0 00 62 + 55
30 0 00 63 5 05
31 = 95 64 0 00
32 STO 42 65 0 00
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Priloha 1. (pokracovanie)
Appendix 1. (Continued)

Krok! Symbol? Kod? Krok! Symbol? Kod?
66 0 00 101 RCL 05
67 = 95 102 [00] 00
68 STO 42 103 = 95
69 [09] 09 104 STO 2
70 RCL 43 105 [13] 13
71 [01] 01 106 RCL 43
72 4 85 107 [01] 01
73 RCL 43 108 X 65
74 (02] 02 109 i 01
75 = 95 110 0 00
76 STO 42 111 0 00
77 [10] 10 112 + 55
78 X 65 113 RCL 43
79 1 01 114 00} 00
80 0 00 115 = 95
81 0 00 116 STO 42
82 + 55 117 [14] 14
33 RCL 43 118 R/S 91
84 [00] 00 119 2nd LBL 76
85 = 95 120 B 12
86 STO 42 121 RCL 43
87 [11} 11 122 05 05
88 RCL. 43 123 R/S 91
89 [06] 06 124 RCL 43
90 ¥ 85 125 [06] 06
91 RCL 43 26 R/S 91
92 o8] 08 127 RCL 43
93 - 95 128 [07] 07
94 STO 42 129 R/S 91
95 [12] 12 130 RCL 43
96 X 65 131 [08] 08
97 1 Gt 132 R/S 91
98 0 00 133 RCL 43
99 0 00 134 [09] 9

100 + 55 135 R/S 91
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Priloha 1. (pokracovanie)
Appendix 1. (Continued)

Krok! Symbol? Kad? Krok! Symbol? Kod?
136 RCL 43 170 [07] 07
137 [10] 10 1 + 55
138 /S 91 172 RCL 43
139 RCL. 43 173 (14} 14
140 [11] 11 174 = 95
141 R/S 9 175 R/S 91
142 RCL 43 176 1/ x 35
143 [12] 12 177 R/S 91
144 /S I 178 [RCL] 43
145 RCL S 179 09 09
146 (13 |13 180 + 33
147 R/S 91 181 RCL 43
148 RCL 43 182 [0s] 05
149 [14] i4 183 = 95
150 R/S 91 184 R/S 91
151 RCL 43 185 I/ % 35
152 {02] 02 186 R/S 91
153 - 55
154 RCL @

155 {11 { 01

156 = |9

157 R/S L9l

158 1/ X 33

159 R/S 91 ,
160 RCL 43 i
161 [06] o6 |

162 + 58

163 RCL 43

164 {00} 06

165 = ,

166 R/S 91

167 1 x i j
6 | ws | o , ? |
169 ; RCL | 43 | ; !

- | 4 :

iStep; *Symbol; ‘Code



Priloha 2. Postupnost inStrukcii pre vypocet koncentra¢nych reldcii katalyzdtorov v priemysel-
nom procese PKH triacylglycerolov

Appendix 2. Computing sequence for the calculation of concentration catalyst relations in the
industrial process PCH of triacylglycerols.

Ciselny Ciselny
Krok! Instrukcia? vstupny Tlacidlo? vystupny
udaj? udaj?
1 Vstupné hodnoty. Vstup a ukoncenie 6
programu LRN LRN
7
2 Mnozstvo oleja [kg] 5 000 STO 00 5 000
8
3 Mnozstvo katalyzétora, cerstvy [kg] 15 STO 01 15
9
4 | Mnozstvo katalyzatora, stary [kg] 620 STO 02 620
= 10
5 | % Niv ¢erstvom katylyzatore [kg] 14.1 STO 03 14.1
11
6 % Niv starom katalyzatore [kg] 18.6 STO 04 18.6
12
7 Vystupné hodnoty
13
8 Vypocet vysledkovych hodnot A
14
9 Hm. % Ni ¢erstvého v oleji R/S 0,0375
15
10 | Mnozstvo ¢istého Ni v oleji [kg] R/S 2,115
16
11 Hm. % starého katalyzdtora v oleji R/S 2,31
Mnozstvo vycerpaného starého katalyza-17
2 vo ’ 5
Iz tora v oleji [kg] R/S k5,
"
13 | Hm.% Nistarého v oleji ’ RIS 2,308
Celkové mnozstvo katalyzatora 19 <
; 2 35
14 (stary + novy) [kg] R/S 635,0
Celkové Hm. % katalyzaitora £ 5
15 (stary + cerstvy) R/S 12,7
Celkové mnozstvo Ni v starom a 2L . 5
16| erstvom katalyzétore [kg| R/S Liha
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Priloha 2. (pokracovanie)
Appendix 2. (Continued)

. Ciselny Ciselny
Krok! Instrukcia’ vstupny Tlacidlo* vystupny
Gdaj? udaj’
Celkové % Ni starého a erstvého 2
17 katalyzatora v oleji R/S 4340
18 Hm.% cerstvého katalyzatora v oleji R/S 0,3
Hodnota pomeru stary:Cerstvy kataly- 24
191 Zator [ke] R/S 41,33
20 l;orlr:ir stary:Cerstvy katalyzitor [kg] = R/S 1:0.02424
2
21 | Hodnota pomeru Ni:Ni, [kg] = 1:X R/S 54.61
pomer hm.% starého:éerstvy kataly- %7 .
22 Sator = 1'x R/S 1:0, 0183
Hodnota pomeru hm. % starého:&erstvy **
2
B katalyzator = 1:x il 758
% ator stary: cers- 2
24 f:/o/ymfr ?-m o katalyzator stary: cers RIS 1:0.1299
y = Lix
30
25 Hodnota pomeru hm.% Ni:Ni, = 1:X R/S 61,5466
31
26 Pomer hm.% Ni:Ni, = 1:x R/S 1:0,1625
2
27 Pri novom priklade chod na krok 2

IStep; “Instruction; Numeric input data; *Key:; "Numeric output data; “Input data. Input and end
of the program; 7Oil quantity; *Quantity of fresh catalyst: “Quantity of old catalyst; "%of Ni in
the fresh catalyst; ''% of Ni in the old catalyst: *Output values; *Calculation of resultant values;
HWt.% of fresh Ni in oil; "Quantity of pure Ni in oil; '"Wt.% of old catalyst in oil; "Quantity
of exhausted old catalyst in oil; '*Wt.% of old Ni in oil; “Total quantity of catalyst (old and new);
WTotal wt.% of catalyst (old and new); *'Total quantity of Ni in the old and new catalyst; **Total
wt.% of Ni in the old and new catalyst; 2Wt.% of fresh catalyst in oil; **Value of ration of
old:new catalyst; »Ration old:new catalyst: *Value of ratio Ni:Ni : “Ration wt.% old:new ca-
talyst; ¥Value of ration wt.% old:new catalyst: *Ration wt. % old:new catalyst: 'Value of ration
wt.% Ni*:Ni; *'Ration wt.% Ni_:Ni : At the beginning of new example go to step 2.
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N

Onpenenense KoHneRTpanuy Ni-KaTaIM3aTopa NpH rHPOreHalHH TPHANKITIHIEPOIOB
MaJIOH BLIYHCIHTEIbHOH TeXHHKOK

Peziome

ABTOp NPUBOAMUT aJIFOPUTM M IIPOrPaMMHOe obecIiedeHe 1 pacdeTa BCeX KOHIeHTpa-
LIMOHHBIX COOTHOLUEHNI HUKEJeBOT0 KaTaJn3aTopa B YCJIOBUAX [IPOMBIILICHHON IUAPOTe-
HU3aIMM TPUALMJIIIIMIEPOJIOB, CelMKa KOTOPOY 3aKJIIOHYaeTCd B TOM, YTO B Pellar-
11[ejT Mepe TIPUMEHSeTCsl KaTalu3aTop, COCTOSALMIA U3 cMecH GOJBIIEro HO HeolpeesieH-
HOTO ¥OJIM4eCcTBa MCYePIIaHHOrO KaTaJMu3aTopa ¢ HEOIpeIeIeHHO aKTUBHOCTRIO M TOJTHKO
M3 MEHBILIEro ONTPEeJeIeHHOr0 KOJIMYeCTBa aKTHBHOTO — CBEXKero KaTaJu3aTopa.

The determination of Ni-catalyst concentration during the triacylglycerol hydrogenation using the
minor computer technique

Summary
The algorithm and software for the calculation of all concentration relations of Ni-catalyst

under the condition of industrial hydrogenation of triacylglycerols are described. The catalyst

composed of the mixture of indefinite major part of exhausted catalyst with the undefinable activity
and only of the minor part of the active — fresh catalyst is largely used.
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