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Abstract. Introduction. Vegetable oil hydrogenation is vital in edible margarine production, 

preventing rapid deterioration caused by double bond oxidation. Hydrogenation preserves vegetable oils 

by countering double bond oxidation, ensuring product quality. During this process, geometric isomers, 

notably trans isomers, form, driven by thermodynamic stability. Nickel catalysts are crucial in the oil and 

ghee industry for efficient hydrogenation. Purpose. Our study investigates the hydrogenation of sunflower 

oil with nickel catalysts, aiming to uncover molecular dynamics and interactions shaping this process. We 

reveal essential insights into linoleic acid-nickel interactions, elucidating hydrogenation mechanisms and 

implications for glycerol production. Methodology. Quantum chemical calculations and HyperChem 

software were employed to study the linoleic acid-nickel interaction during hydrogenation. This study 

delves into the hydrogenation of sunflower oil using nickel catalysts, employing quantum chemical 

calculations and HyperChem software. Results. Our research elucidates robust linoleic acid-nickel 

interactions through optimized structures, molecular electrostatic maps, molecular orbitals, bond lengths, 

and energies. These findings enhance our understanding of hydrogenation mechanisms. Additionally, we 

found that nickel-metal interactions primarily drive glycerol production from biofuels, promising 

efficiency gains. Conclusion. Our study yields insights into vegetable oil hydrogenation with nickel 

catalysts, optimizing processes in the oil and ghee industry. Furthermore, it has implications for glycerol 

production from biofuels, offering potential advancements in this area. 
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Түйіндеме. Кіріспе. Өсімдік майларын гидрлеу тағамдық маргариндерді өндіруде шешуші рөл 

атқарады. Гидрогенизацияланбаған майлар қос байланыстарының тотығуына байланысты тез 

нашарлайды, нәтижесінде жағымсыз дәм мен иіс пайда болады. Дегенмен, гидрлеу арқылы бұл 

жағымсыз процестер жеңілдетіліп, қымбат емес майларды бағалы қатты майларға айналдыруға 

мүмкіндік береді. Айта кету керек, өсімдік майларының көпшілігінде негізінен cis-

конфигурацияланған қос байланыс май қышқылдары бар. Соған қарамастан, гидрлеу процесінде 

май қышқылдарының цис изомерімен салыстырғанда термодинамикалық тұрақтылығы жоғары 

болғандықтан геометриялық изомерлер, әсіресе транс изомерлері түзіледі. Мақсат. Мұнай және 

май өнеркәсібінде никель катализаторларын пайдалану гидрлеу процестері үшін үлкен маңызға ие. 

Никельді катализаторлар өсімдік майларының түрленуін жеңілдетеді, соңғы өнімнің сапасы мен 

жарамдылығын арттыруға ықпал етеді. Әдістеме. Бұл зерттеуде біз никель катализаторларын 

пайдалана отырып, күнбағыс майының гидрлеу механизміне зерттеу жүргіздік. Молекулалық өзара 

әрекеттесулер мен динамика туралы түсінік алу үшін біз кванттық химиялық есептеулерді және 

HyperChem бағдарламалық құралын қолдандық. Нәтижелер. Біздің зерттеуіміз гидрогенизация 

кезінде линол қышқылы мен никель металы арасындағы күрделі өзара әрекетке жарық түсіріп, 

маңызды нәтижелер берді. Оңтайландырылған құрылымдарды, молекулалық электростатикалық 

карталарды, молекулалық орбитальдарды, байланыс ұзындықтарын және энергияларды талдау 

арқылы біз линол қышқылы мен никель металы арасындағы берік молекулааралық әрекеттесулерді 

анықтадық. Бұл нәтижелер никель катализаторларының қатысуымен гидрлеу реакцияларын 

жүргізетін іргелі процестерді түсіндіреді, бұл негізгі механизмдер туралы түсінігімізді арттырады. 

Сонымен қатар, біздің зерттеуіміз биоотыннан глицерин алу, ең алдымен, никель металының 

линол қышқылының қос байланыстарымен әрекеттесуінен тұратынын анықтады. Бұл білім 

өнеркәсіптің әртүрлі салаларындағы құнды құрамдас бөлігі болып табылатын глицерин өндірудің 

тиімді және тұрақты процестерін дамытуға ықпал етеді. Қорытынды. Қорытындылай келе, біздің 

зерттеуіміз никель катализаторлары арқылы өсімдік майларын гидрлеуге қатысты құнды 

түсініктер береді. Бұл процеске қатысатын молекулалық өзара әрекеттесулер мен механизмдерді 

түсіну гидрогенизация процестерін оңтайландыруға, мұнай және май өнеркәсібінде алынған 

өнімдердің сапасы мен жарамдылығын жақсартуға ықпал етеді. Сонымен қатар, біздің 

қорытындыларымыз биоотыннан глицерин өндіруге әсер етеді, бұл осы саладағы әлеуетті 

жетістіктерді ұсынады. 

 

Түйінді сөздер: Өсімдік майлары, гидрлеу әдісі, никель катализаторлары, биоотын, кванттық 

химиялық есептеулер 
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1. Кіріспе 

Май өнеркәсібі никель катализаторларын гидрлеу процесіне 

катализатор ретінде пайдаланады [1-3]. Гидрлеу процесі 0.3–0.5 МПа сутегі 

қысымында және 160°С-тан 180°C-қа дейінгі температурада жүргізіледі 

[4,5]. Никель мен оның қосылыстары канцерогенді және аллергенді 

болғандықтан, оны гидрлеуден кейін бөлу үшін қымбат операциялар қажет. 

Ең бастысы, никель катализаторларында алынған өнімдерде транс май 

қышқылы изомерлерінің көп мөлшері (20%-40%) болады [6-9]. Көптеген 

зерттеушілер транс май қышқылын тұтыну дүние жүзіндегі өлім-жітімнің 

негізгі бөлігін құрайтын жүрек-қан тамырлары ауруларының, сондай-ақ 

онкологиялық аурулардың, семіздіктің, II типті қант диабетінің, 

овуляциялық бедеуліктің, жүйке жүйесі ауруларының жоғары қауіпімен 

байланысты екенін айтады [10-15]. Дүниежүзілік денсаулық сақтау ұйымы 

транс май қышқылын тұтынуды тәуліктік энергия қажеттілігінің 1.0% 

аспауы үшін шектеуді ұсынады [16]. Дания 2003 жылы ішінара гидрленген 

өсімдік майларын қолдануға тыйым салды, бұл Еуропадағы бірінші ел 

болды. Еуропалық Одақ май мен мұнай өнімдерінде транс изомерлер шегін 

белгіледі — 2%-дан аспайды [17]. Кеден одағының 024/2011 техникалық 

регламентіне сәйкес 2018 жылдың 1 қаңтарынан бастап спредтердегі, сүт 

майын алмастырғыштардағы, жұмсақ және қатты маргарин түріндегі транс 

изомерлер нормасы да енгізілді – бұл 2.0%-дан аспайды [18]. 

Көптеген зерттеулер родий, палладий, рутений және платина сияқты 

зияндығы төмен катализаторлар никельге балама бола алатынын хабарлады. 

Платина тобындағы металдар негізіндегі катализаторларды пайдалану 

гидрогенизация процесін никель жүйелерімен салыстырғанда жұмсақ 

жағдайларда жүргізуге мүмкіндік береді, ал алынған өнімде транс 

изомерлерінің мөлшері аз болады [19-20]. Туняратчатанон және т.б. [21] 

және МакАрдл және т.б. [22] зерттеулері бойынша биметаллдық 

катализаторды (палладий-магний, платина-магний және платина-никель) 

генерациялау үшін катализатор құрамын өзгерту белсенді фазалардың 

электрондық құрылымын өзгертеді, бұл соңғы өнімдегі транс изомерлер 

құрамының мөлшерін азайтуға көмектеседі. Гидрлеу процесінде транс 

изомерлер түзілуінің төмендеуіне ықпал ететін жағдайлар анықталды, олар 

төмен технологиялық температура, жоғары сутегі қысымы, катализатордың 

төмен концентрациясы, мұнай мен сутегінің қарқынды араласуы болды. 

Дегенмен, сол никель катализаторлары өнеркәсіптік катализаторлар ретінде 

әлі де қолданылады. Оның үстіне көптеген батыс елдерінде олар қатты май 

және мұнай өнімдерін алу үшін өсімдік майын ішінара гидрлеу әдісінен 

толығымен бас тартып, трансэтерификация процесін артық көрді. Бұл 

жұмыста күнбағыс майының ішінара гидрленуі коммерциялық никель 

катализаторы мен төмен пайыздық тірек платина катализаторы арқылы 

салыстырылды, транс изомерлер мөлшері өте аз гидрленген өнімдерді алу 

мүмкіндігі көрсетілген [23-35].  
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Мұнда біз никель катализаторы арқылы күнбағыс майын гидрлеу 

процесін зерттеп, кванттық химиялық есептеуді қолданамыз. Біз кванттық 

химиялық есептеулерді, PM3 әдісін және HyperChem бағдарламалық 

құралын енгіземіз. Атап айтқанда, біз оңтайландырылған құрылымдарды, 

молекулалық электростатикалық карталарды, молекулалық орбитальдарды 

және никель катализаторы арқылы күнбағыс майын гидрлеудің 

энергияларын зерттейміз. 

 

2. Тәжірибелік бөлім 

Кванттық химиялық есептеулер HyperChem бағдарламалық 

жасақтамасымен оңтайландырылған құрылымдарды, молекулалық 

орбитальдарды, молекулалық электростатикалық карталарды және өзара 

әрекеттесу энергияларын алу үшін PM3 әдісі арқылы орындалды.  

 

 
 

Сурет 1 - Линол қышқылының 2D химиялық құрылымдары 

 

Осыған байланысты линол қышқылы күнбағыс майының май 

қышқылдарының құрамының есептеу үлгісі ретінде, ал катализатор үшін 

үлгі ретінде никель (Ni) таңдалды. Бастапқыда кванттық химиялық 

есептеулер сәйкесінше линол қышқылының және Ni-дің таза түрі үшін 

жүргізілді. Содан кейін күнбағыс майының Ni катализаторы арқылы 

гидрлеу процесін имитациялау үшін линол қышқылының Ni-мен қоспасы 

кванттық химиялық есептеулер арқылы модельденді. Стационарлық 

нүктелер аналитикалық есептеулер арқылы энергияның екінші туындылары 

үшін олардың потенциалдық энергия беттері үшін шынайы минимумдар 

болды. 

 

3. Нәтижелер мен талқылау 

Кванттық химиялық есептеулер 

Бұл жұмыста никель катализаторында күнбағыс майының гидрлену 

процесін кванттық химиялық есептеулер арқылы түсіну үшін линол 

қышқылы, никель және линол қышқылының никельмен кешені зерттелді. 

Кванттық химиялық есептеулер арқылы линол қышқылы, никель және 

линол қышқылының никельмен кешені үшін оңтайландырылған 

құрылымдар, молекулалық электростатикалық карталар молекулалық 

орбитальдар мен энергиялар есептелді. Никель металы біздің 

есептеулерімізде линол қышқылының қанықпаған бөлігі (қос байланыстары 

бар) арқылы үйлестірілді (2-4 сурет). 
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Сурет 2 - Линол қышқылының, никельдің және линол қышқылының никельмен кешенінің 

оңтайландырылған құрылымдары. Түс кілті: сұр: сутегі; көк: көміртегі; қызыл: оттегі; жасыл: 

никель 

 
 

Сурет 3 - Линол қышқылының, никельдің және никельмен линол қышқылының кешенінің 

молекулалық электростатикалық карталары 

 
 

Сурет 4 - Линол қышқылының, никель катализаторының және никель катализаторы бар линол 

қышқылының кешенінің ең жоғары орналасқан молекулалық орбитальдары (HOMO) және ең 

төменгі бос молекулалық орбитальдары (LUMO) 

 

Бастапқыда линол қышқылы, никель және никель катализаторы бар 

линол қышқылы кешені үшін оңтайландырылған құрылымдар 2-суретте 

бейнеленген. Никель линол қышқылының қанықпаған (қосбайланыс) 

жағымен үйлестіруші агент ретінде әрекет ететінін анық көруге болады. 

Сонымен қатар, никельмен линол қышқылының арасындағы қысқа 

қашықтық тиісінше 3.74 Å және 3.49 Å болды. 

Екіншіден, таза линол қышқылының, никельдің және линол 

қышқылының никельмен кешенінің оңтайландырылған геометриялық 
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құрылымдарының молекулалық электростатикалық карталары егжей-

тегжейлі зерттелді. 3-суретте линол қышқылының, никельдің және линол 

қышқылының никельмен кешенінің молекулалық электростатикалық 

карталарының нәтижелері көрсетілген. Зарядтар линол қышқылымен 

никельдің айналасында локализацияланғанын атап өтуге болады. 

Үшіншіден, HOMO және LUMO молекулалық орбитальдары линол 

қышқылының, никельдің және линол қышқылымен никель кешенінің 

оңтайландырылған құрылымдары үшін суреттелді. 4-суретте линол 

қышқылының, никельдің және линол қышқылының никельмен кешенінің 

HOMO-LUMO нәтижелері бейнеленген. 4-суретте ең жоғары орналасқан 

молекулалық орбиталь (HOMO) және ең төменгі бос молекулалық орбиталь 

(LUMO) никельмен байланысқан линол қышқылының қанықпаған қос 

байланыс тобының айналасында орналасқанын атап өтуге болады. Сонымен 

қатар, HOMO энергиясы -9.42 эВ болса, LUMO энергиясы 0.66 эВ болды. 

Демек, HOMO энергиясымен LUMO энергиясы арасындағы айырмашылық 

жоғары, бұл катализатордың химиялық реакцияға түспейтінін және 

күнбағыс майының гидрогенизация реакциясының жылдамдығын арттыруы 

мүмкін. 

Төртіншіден, линол қышқылының жалпы энергиясы -74160.5 

ккал/моль, ал никельдің жалпы энергиясы -23810.1 ккал/моль, ал линол 

қышқылының никельмен кешенінің жалпы энергиясык -98014.2 ккал/моль 

болды. Мұнда осы каталитикалық процестің байланыс энергиясын (Eбайланыс) 

төмендегідей есептеуге болады: 

Eбайланыс = -98014.2 ккал/моль - (-23810.1 ккал/моль – 74160.5 ккал/моль) 

= -43.6 ккал/моль 

Осыған байланысты, жоғарыда келтірілген есептеуде байқалғандай 

Eбайланыс мәні төмен, күнбағыс майын гидрлеу үшін никель катализаторының 

артықшылықты каталитикалық белсенділігін көрсетеді. 

 

4. Қорытынды 

Бұл жұмыста кванттық химиялық есептеулер мен HyperChem 

бағдарламалық құралын енгізу арқылы никель катализаторының 

қатысуымен күнбағыс майының гидрлеу механизмін зерттедік. 

Қорытындылай келе, никель катализаторы арқылы күнбағыс майын 

гидрлеу процесі кванттық химиялық есептеулер арқылы модельденді. 

Күнбағыс майын гидрлеу процесінің есептеу моделі ретінде линол 

қышқылының никельмен комплексі таңдалды. Кванттық химиялық есептеу 

нәтижесі никель линол қышқылының қанықпаған қос байланыс жағымен 

координатасы төмен байланыс энергиясы және HOMO-LUMO энергия 

айырмашылығы жоғары екенін көрсетті. Есептік зерттеудің қазіргі жұмысы 

никель катализаторы арқылы күнбағыс майының гидрлену реакциясын 

жобалауға және жақсартуға көмектесуі мүмкін. 
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Резюме. Введение. Гидрогенизация растительных масел играет решающую роль в производстве 

пищевых маргаринов. Негидрированные масла быстро портятся из-за окисления их двойных 

связей, что приводит к неприятному вкусу и запаху. Однако с помощью гидрирования эти 

нежелательные процессы смягчаются, что позволяет превращать недорогие масла в ценные 

твердые масла. Стоит отметить, что большинство растительных масел содержат преимущественно 

цис-конфигурированные жирные кислоты с двойными связями. Тем не менее, в процессе 

гидрирования образуются геометрические изомеры, особенно транс-изомер, благодаря его 

превосходной термодинамической стабильности по сравнению с цис-изомером жирных кислот. 

Цель. Использование никелевых катализаторов в производстве масла и топленого масла имеет 

огромное значение для процессов гидрогенизации. Никелевые катализаторы облегчают 

преобразование растительных масел, способствуя повышению качества и удобства использования 

конечных продуктов. Методология. В данном исследовании мы провели исследование механизма 

гидрирования подсолнечного масла с использованием никелевых катализаторов. Чтобы получить 

представление о молекулярных взаимодействиях и динамике, мы использовали квантово-

химические расчеты и программное обеспечение HyperChem. Результаты. Наше исследование 

дало важные результаты, проливая свет на сложное взаимодействие между линолевой кислотой и 

металлическим никелем во время гидрирования. Благодаря анализу оптимизированных структур, 

молекулярных электростатических карт, молекулярных орбиталей, длина связей и энергий мы 

выявили надежные межмолекулярные взаимодействия между линолевой кислотой и 

металлическим никелем. Эти результаты проливают свет на фундаментальные процессы, которые 

управляют реакциями гидрирования в присутствии никелевых катализаторов, улучшая наше 

понимание лежащих в их основе механизмов. Более того, наше исследование показало, что 

производство глицерина из биотоплива в первую очередь связано с взаимодействием 

металлического никеля с двойными связями линолевой кислоты. Эти знания способствуют 

разработке более эффективных и устойчивых процессов производства глицерина, ценного 

компонента в различных отраслях промышленности. Заключение. Таким образом, наше 

исследование дает ценную информацию о гидрировании растительных масел с использованием 

никелевых катализаторов. Понимание молекулярных взаимодействий и механизмов, вовлеченных 

в этот процесс, может способствовать оптимизации процессов гидрирования, повышению качества 

и удобства использования получаемых продуктов в производстве масла и гхи. Кроме того, наши 

результаты имеют значение для производства глицерина из биотоплива, предлагая потенциальные 

достижения в этой области. 

 

Ключевые слова. растительные масла, метод гидрирования, никелевые катализаторы, 

биотопливо, квантово-химические расчеты 
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