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Anhang A: Berechnung der Reaktionsgeschwindigkeiten fir
mehrstufige homogenkatalysierte Reaktionen nach dem Michaelis-
Menten-Modell '

Fir die zweistufige homogenkatalysierte Hydrierung

r

Dien (D) ————ﬁ——% Monoen (M} —2—> gesdtt. Verb. (S)

werde, solonge die Aktivierung von Wasserstoff am Katalysator geschwin-
digkeitsbestimmender Schritt ist, folgendes Modell angenommen:

D + Kat M + Kat S + Kat
\
schnell schnell
(Gl.gew.) Kb (Gl.gew.} Km
+H, k] +Hoy k2
D -Kat = M-Kat
langsam langsam

Fir die Konzentrationen sollen folgende Abkiirzungen verwendet werden:

CDien =D CKatalysator = L {freie katalyt. Zentren)

o
CMoncen = M c[gcmlysqfor = Z° (Gesamtmenge Katalysator)
Cyesatt. S CDien Kat = 1D

CMonoen+Kat = IM

Die Konzentrationen der Katalysator-Substrat-Komplexe kdnnen aus den
Gleichgewichtskonstanten K, berechnet werden:

) _Z-M
Kp = 75 Ky = Ve (1a/b)
(Z°-ZD-ZM} D _ (z°-ZD-IM) - M
ZD - ZM (QC!/b)
Ko  z°-7D-7M Kw _ 2°-7D-IM
D 20 M M (Bae)
Z° - IM Z°-1D
= —— ] = —— -1 {(4a/b)

D IM
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Z° - IM Z°- 7D

ZD = < IM = - , {5a/b)
D + ] M + ]
D M

Einsetzen von (5a) in (3b) bzw. von (5b) in (3q) fihrt zu

°_7p - ~EoiZD_ o _gpm - L2 -IM
AR R wirey K 2°-IM - %5
D = 7D M TM {6a/b)
(2°- ZD) Ky /M (Z° - ZM) K /D {
= = 7 /b
(Ky/M +1) ZD (Kp/D+1) ZM @/e)
Kp (Ky/M+1)  7°-7D Ky (Kp/D+1)  Z°-ZM e
D-kKy/M D M-K/D  IM :
K M z° K D Z°
D(1+ ) = — - —M-(]+ )= — -1 {9a/b)
D Ky, ZD M Kp IM
z° z°
D = IM = (10a/b)
KD(I+M)+1 -I-(-M-(1+D)+] N
D Ky, M Kp

Unter der Annahme, daBB die Hydrierungen der beiden Katalysator - Substrat -
Komplexe ohne Beriicksichtigung des H,-Partialdruckes durch Reaktionen
1. Ordnung beschrieben werden kénnen, folgt fir die Reaktionsgeschwin-
digkeiten der beiden Hydrierstufen:

r, = k- ID ry = kytIM (Ma/b)
k- Z° k- Z°
= Ky (1 v ) ] = Ko (1 D ) } {(12a/b)
+ + _— + +
D K M Kp

Man erhdlt das in Kap. 5 vorgestellte gekoppelte Differentialgleichungs-
system, welches nicht algebraisch, aber schrittweise durch numerische
Yerfahren geldst werden kann. Im ersten Schritt werden aus den Anfangs-
konzentrationen beide Anfangs-Reaktionsgeschwindigkeiten berechnet. Fur
ein Zeitintervall At «1/ k, kénnen dann unfer Annahme konstanter Reak-
tionsgeschwindigkeiten die Konzentrationsdnderungen bestimmt werden.
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Ausgehend von den neuen Konzentrationen lassen sich die Reaktionsge-

schwindigkeiten fir das zweite Zeifintervall errechnen. Durch wiederholte

Anwendung dieses Verfahrens kann der gesamte zeitliche Konzentrations-

verlauf ermittelt werden,

Das hier vorgestellte Modell ist erweiterbar auf beliebig komplizierte

Reaktionsfolgen. Konnen die Substrate A, A,,..., A, dlle gleichzeitig den

Katalysator komplexieren, so kdnnen die Konzentrationen aller Katalysator-
Substrat-Komplexe ZA,, ZA, ..., ZA . andlog zv Gl. 5a/b durch ein linea-
res Gleichungssystem beschieben werden, welches mit Standardmethoden

gelost werden kann,

——L: } .ZA +——L——-—.ZA +

Kai/ A 1 K7 AT HA2
Z° 1

- A1 ZA,

LARNSYUI. U NP SV

Kad A1 - KndA 1 M 7A T TA

1
"Ka A e1 PAn

S A
KA2/A2+] n
£ 1 -ZA,
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Anhang B : Die Selektivitdt in der Fetthydrierung

Die Hydrierung mehrfach ungesdttigter Fettséureester an H&r}ungskonqu-
ten kann durch Folgereaktionen 1. Ordnung beschrieben werden:

k k k
Trien {T) ——T > Dien (D) —P_ > Monoen (M) —M > gesatt. (S)

Die Selekfivitdt wird in der Fetthdrtungstechnik mittlerweile vereinheitlicht
durch das Verhdltnis der Geschwindigkeitskonstanten definiert o),

Stp = ki/kp s Spm= kp/ky 3 St = kr/ky

Die Selekiivitét Sp), entspricht dabei der klassischen "Selektivitat 17, die
227) %)
t .

228,229)

mit dem Schmelzverhalten der Hydrierprodukte zusammenhéing
ZLur Ermittlung der Selektivitdten stehen graphische Methoden

oder Computerprogramme zur Verfigung 230]

Wie in Anhang A gezeigt, liegt bei der homogenkatalysierten Hydrie-
rung keine Kinetik 1. Ordnung vor. Dividiert man Gl. {12 a) durch GI. {12b),

so erhalt man:
r K Km

ry ko Kb M

no_ ko 0 o
L km <M DM~ ey

Vergleicht man die beiden letzten Gleichungen, so ergibt sich fir die

Selektivitat: K Ky

T Ry

Der fir heterogene Katalysatoren eingefihrte Selektivitdtsbegriff kann
also trotz unterschiedlicher Kinetik auf die homogenkatalysierte Hydrierung

ubertragen werden.

*}) Die in der Fetthértungstechnik benutzte Selektivitdt § hat nichts zu tun mit der
reaktionstechnischen Selektivitdt o, die als Verhdltnis zwischen Ausbeute und Umsatz
definiert ist.
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Anhang C: MeBwerttabellen

Im folgenden sind die Ergebnisse der Hydrierversuche mit Modellverbindun-
gen sowie der beiden Versuche zur Fettesterhydrierung mit HPLC-Auftren-
nung/ Ozonolyse der Produkte (Abschn. 4.4.2 und 4.5.4) in tabellarischer
Form dargestellt. Im Gegensatz zu den graphischen Darstellungen in Kap.
4 kénnen hier zu den einzelnen Messpunkten die Anteile aller Isomeren
und Zusatzinformationen wie Reaktionszeit, Umsatz, Ausbeute und Selek-

tivitat erhalten werden.

Substrat: 1,7-Octadien Kat.: Ni Abb,: - Tab.: 19

Zeit + /min| O 10,41 19,11 27.6| 36.2| 47.8| 54.7| 62.3
Hydriergrad /%] 0O 14.31 26,41 38,8} 51.5| 68.0|78.7| 89.2
Umsatz U, caien /% o 24.1| 42.81 60.1175,6|91.0| 98.0] 99.8
Ausbeute A, /%[ 0 19.5| 32,8| 42,7 | 48.0| 46.4| 38.7| 21.2
Selekfivitdt o, .. /% 80.9|76.6171.0| 63.5|51.0| 39.5|21.2
[1,7-Octadien] /%100 | 72.91 52.4{ 34,1} 18.,2| 50| 0.8] 0.1
[1,6-Octadien] /%1 0 3.0{ 4.8{ 5.8| 6.2/ 4.0 1.2{ 0.1
[1-Octen] /%1 0 18.1]29.1] 35,4} 35.5| 25,0 10.0]| 0.8
[(cis}-2-Octen] /%1 0 0.4] 1.0] 2.1 3.7 6.2| 8.1{ 3.6
[{trans)-2-Octen] /% O 0.8] 2.2] 4.5] 7.8|13.6|18.3]12.4
[(trans)-3-Octen] /%00 0.1 0.3] 0.5} 0.7 1.1| 1.7| 3.4
[{trans)-4-Octen] /%t O 0.1{ 0.1] 0.2} 0.3]| 0.4 0.5{ 1.1
[Octan] /%] © 4.6110.01 17.4| 27.5| 44.6| 59.3}78.6
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Substrat: 1,7-Octadien Kat.: Co  Abb.: - Tab.: 19

Zeit + /min| O 7.3 12.3| 18.8| 24.8} 30.7| 35.8| 42.7
Hydrlergrad /%] O 16,9 27.9| 42,2 56,6{71,0] 83,6| 97.0
Umsatz U, . /% 0 27.7 | 44.7 | 64.3| 80.6| 93.3| 99.4| 99.8
Ausbeute A, /%] 0 21.6| 33.4| 44,0} 48,5| 44.6| 31.6| 5.7
Selektivitdt 6, /% 78.0| 74.7| 68.4| 60.2| 47.8| 31.8| 5.7
[1,7-Octadien] /%1100 | 68.7| 49.9]| 29.4| 13.6| 3.3| 0.3| 0.1
[1,6-Octadien] /%] © 3.6| 5.4| 6.3| 5.8] 3.4| 0.3| 0.1
[1-Octen] /%] 0 19.6| 29.3| 35.0| 32.2]18.8| 1.4| 0.1
[(cis}-2-Octen] /% O 0.6f 1.3 2.8| 5.1] 7.9/ 7.1f 0.8
[(trans)-2-Octen] /%] © 1.2 2.6| 5.7[10.4]16.7|20.5} 2.6
[(trans)-3-Octen] /%l 0 0.2} 0.2| 0.4| 0.6] 0.9| 2.1} 1.3
[(trans)-4-Octen) /%| O 0.0/ 0.0 0.1 0.2] 0.3| 0.5/ 0.9
[Octen] /%] 0 6.1} 11.2| 20.2| 32.3] 48,7 | 67.8| 94.1
Substrat: 1,7-Octadien Kat.: Pd  Abb.: - Tab,: 20

Zeit # /min| © 11.3119.9( 26.5| 32.1] 39.0| 50.2} 71.2
Hydriergrad /%] 0 19.3] 33.9} 45.6| 55.5]| 67.0| 80.8 5.2
Umsatz U,y ion /%] 0 31.0| 53.9]70.8]|82.2] 91.6|99.11 100
Ausbeute A, /%] O | 23.5]40.0| 50.4| 53.3] 49.5| 36.7| 9.6
Selektivitdt o, = /% 75.8|74.2|71.2| 64.8] 54.0| 37.0| 9.6
[1,7-Octadien] /%100 | 57.5} 28,5/ 10.0] 1.4{ 0.2| 0.1} 0.0
[andere Octadiene] /%| © 11.5017.61 19,21 16.3] 8.1| 0.8} 0.0
[1-Octen] /%] 0 20.0| 29.5| 28,5/ 16.0] 1.5/ 0.3| 0.2
[{cis)-2-Octen] /%] 0 1.2 3.7 7.5112.3{13.7| 5.8( 0.9
[{trans)-2-Octen] /%1 0 2.1 6.4 13.4] 23,1 30.4|23.4| 4.2
[{trans)-3-Octen] /% 0 0.2] 0.4] o0.8| 1.5! 3.2| 5.7| 2.9
[{trans)-4-Octen] /%l O 0.0 0.0] 0.2| 0.4} 0.6| 1.2| 1.5
[Octan] /% 0 7.5 13.9] 20.4| 28.9| 42.2| 62.4| 90.4
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Substrat: 1,6-Heptadien Kat.: Ni  Abb.: - Tab.: 19
Zeit # /min| © 8.2 16.8]| 24.5] 32.0| 40.0| 47.6| 56.6
Hydriergrad /%] © 15.1| 26.31 39.9]| 53.3| 67.5]| 82,0| 99.1
Umsatz Uy oo /%] 0 | 24.4|42,3|61.2{77.0|90.1]98.6]| 99.9
Ausbeute AA[ken /% O 19.1] 32.3| 43,21 48.0| 45.7{ 33.2 1.9
Selektivitdt o, /% 78.3|75.8|70.6] 62.3| 50.4} 33.7| 1.9
[1,6-Heptadien) /%| 100 | 72.7| 52.9| 33.6| 18.4| 6.3] 0.8] 0.1
[1,5-Heptadien] /% 0 35| 4.8| 5.2| 4.6| 3.6] 0.6| 0.0
[1-Hepten] /% © 17.1] 28,6 36.2| 37.0( 29.0{ 10.0| 0.4
[(cis)-2-Hepten] /% © 0.7| 1.3| 2.5| 3.7| 5.5 7.3| 0.5
[(trans)-2-Hepten] /% O 1.1 2,0 3.9 6.5|10.0]14.5 1.0
[(trans)-3-Hepten] /%| O 0.2 0.4| 0.6 0.8 1.2| 1.4| 0.0
[Heptan] /%l o 5.5/ 10.1|18.3| 29.3| 44.6] 65.4| 98.1
Substrat: 1,6-Heptadien Kat.: Co Abb.: 14 Tab.: 19
Zeit f /min| © 5.9111.8|16.9| 22.8| 28.0] 33.2
Hydriergrad /%] © 16,0 29.0( 43.2| 57.5|71.81 84.6
Umsatz UAIdeien /% 4] 25.5| 45,9 | 65.7 | 82.3| 94.6 ] 99.5
Ausbeute A, /%] 0 19.5| 33,7 | 44.8] 49.8| 45.8] 29.6
Selektivitit 6., /% 76.5|73.4| 68,21 60,.5| 48,4 29.7
[1,6-Heptadien] /%] 100 | 70.9| 49.1| 28.9] 13.3| 3.2| 0.3
[1,5-Heptadien] /%] 0 3.6| 5.0| 5.4| 4.4| 2.2] 0.2
[1-Hepten) /%1 0 17.2| 28.1| 34.0] 32.1| 20.0} 1.2
[(cis)-2-Hepten] /%] 0O 1.0 2.3] 4.4| 6.8{ 9.5| 8.1
[(trans)-2~Hepten] /%) 0 1.1| 2.9] 6.0}{10.0|15.2|18.5
[(trans)-3-Hepten] /%] © 0.2 0.4] 0.6 0.9 1.2 1.8
[Heptan] /%1 0 6.2112,1120.8! 32.6| 48.9| 69.8
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Substrat: 1,6-Heptadien Kat.: Pd  Abb.: - Tab.: 20

Zeit + /min] O 9.8( 15.8}20.3| 23.7] 26.2] 31.3]| 80.1
Hydriergrad /%) 0 | 25.5139.8|51.1|59.4|65.8|77.5{90.1
Umsatz Uy, o /%1 0 | 41.0)64.3}81.9]93.5|/98.8] 100 100
Ausbeute A, /%] 0 | 31.0]49.1]61.9} 68.3| 66.1|45.0]19.9
Selektivitdt o, /% 75.6176.4175.6173.0|66.9|45.0]19.9
[1,6-Heptadien] /%) 100 | 49.5| 24.8] 9.4] 2.0| 0.4| 0.0] 0.0
[andere Heptadiene] /%| © 9.5110.8| 8.7 4.6/ 0.8 0.0] 0.0
[1-Hepten] /% 0 19.81 25.91 24,61 17.0| 5.4| 0.7]| 0.2
[(cis)-2-Hepten] /% 0 5,01 10.1} 16.0} 21.3|22.3| 7.4] 2.5
[(rans)-2-Hepten] /%] 0 4,6110.1117.0} 24.3| 31.3|24.0] 9.6
[(trans)-3-Hepten] /%1 0 1.5] 2.91 4.3} 5.6 7.0[12.9| 7.6
[Heptan] /%) 0 10.0{ 15.2| 20.1} 25.2| 32.7 | 55.0{ 80.1
Substrat: 1,5-Hexadien Kat.: Ni Abb.: - Tab.: 19

Zeit + /min| O 4.6 8.9112.9117.0|21.5| 26.0] 30.5
Hydriergrad /%] O 14,91 26.9] 40.2] 54.3] 68.2| 84,0 98.3
Umsatz U, . /% O | 25.6]| 46.0] 66.3|84.5|96.6| 99.71 99.9
Ausbeute A ,, /% 0 | 21.7]38.3]52.2]60.3]| 56.9|31.2] 3.2
Selektivitdt 6, /% 84.8| 83,2/ 78.7171.4] 58.9|31.3] 3.2
{1,5-Hexadien] /%1100 | 73,4} 52.3]31.6|13.9{ 2.6 0.2] 0.1
{1,4-Hexadien] /%] O 1.0 .71 21 1.6y 0.8} 0.1 0.0
[1-Hexen] F% 0 18.1] 31.1] 40.6| 43.8] 35.0| 3.4| 0.3
[{cis)-2-Hexen] /%] 0 0.9f 1.9 3.2| 4.7 6.3| 7.7| 0.7
[{trans)-2-Hexen] /%] 0 2.3} 4.5( 7.1 9.9}112.8|16.9| 1.8
[{trans)-3-Hexen] /%] 0 0.4 0.8 1.3| 1.9} 2.8| 3.2| 0.4
[Hexan] /% 0 4.01 7.7|14.1| 24,1 39.7| 68.4| 96.7
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Substrat: 1,5-Hexadien Kat.: Co Abb.: 15 Tab.: 19
Zeit # /min| O 5.9/ 11.1] 16.0| 21.5| 27.0| 31.8| 41.0
Hydriergrad %] O 14,0 26.2| 40.9| 54.8| 70.6| 83.1| 97.8
Umsatz U,y caien /%] O 24.6| 44,7 | 66.0| 83.5| 96.4| 99.6| 99.9
Ausbeute AAIken f%1 0 18,7 31.4) 41.2) 42.81 30.1 3.1 0.3
Selekfivitdt oy /% 76.0170.2]| 62.4| 51.3131.9| 3.1| 0.3
[1,5-Hexadien] /%] 100 | 74,2 53.4| 31.8| 14.7] 2.9| 0.3]| 0.1
[1,4-Hexadien] /%] 0O 1.2 1.9 2.2 1.8 0.7/ 0.1 0.0
[1-Hexen] /% 0O 18,7 31.4| 41.2| 42.8{ 30.1| 3.1| 0.3
[{cis)-2-Hexen] /%] © 0.6} 1.4| 2.6| 4.1] 6.3 7.9} 1.0
[{trans)-2-Hexen] /%] 0O 1.9 3.7| 6.2 9.0]12.5|18.4| 2.5
[{trans)-3-Hexen] /%] O 6.3f 0.5 1.0 1.5 2.6} 3.5 0.5
[Hexan] /%l 0 3.3 7.7|15.2] 26.1]1 44.8| 66.6} 95.5
Substrat: 1,5-Hexadien Kat.: Pd Abb.: - Tab,: 20
Zeit + /min| O 6.4 8.9]112.7]|16.5]20.4| 28.0
Hydriergrad /%1 0 23.7| 32.2| 45.0| 58.2|70.3| 85.0
Umsatz U, cion /%] 0 43,2| 58,1]79.3| 97.1{99.4| 99.8
Ausbeute A, /%0 0 39.0| 51.9| 68.7|77.8| 58.3| 29,7
Selektivitat o, /% 90.3| 89.3| 86.6| 80.1] 58.7 | 29.8
[1, 5-Hexadien] /%100 | 49.3| 33.7| 14,3 1.6| 0.4 0.1
[1,4-Hexadien] /%] O 7.5| 8.2| 6.4 1.2} 0.2] 0.0
[1-Hexen] /% 0 22.7130.2] 36.7| 32.5! 4.9| 0.5
[{cis)-2- Hexen] /%] o0 A4 6.1 9.4 13.4|14.7] 4.6
[(trans)-2-Hexen] /%l 0 10.5|13.6] 19.3| 16.7] 32.8] 19.1
[(trans)-3-Hexen] /%] O 1.4 2.2 3.4 5.2| 5.0f 5.5
[Hexan] /%] 0O 4.2 6.2010.6|19.3| 41.4]70.1
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Substrat: 1,4-Pentadien Kat.: Ni Abb.: = Tab.: 19
Zeit + /min| 0 7.1110.2[13.6| 15.7| 18.0] 21.2| 25.5
Hydriergrad /%] 0 15.5|27.8{41.3| 51.3]1 61.3|79.9| 98.1
Umsatz U,y ion /%] 0O 27.7 | 49.7 | 72.2| 87.3] 98.6| 99.8| 99.9
Ausbeute A, /%] 0 24.4| 43.6] 61.8|72.0174.5| 39.8| 3.9
Selektivitdt o, . /% 88.1| 87.7| 85.6| 82.5]75.6| 39.9| 3.9
[1, 4-Pentadien] /%] 100 | 71.4] 49.6|27.3|12.7| 1.4 0.2} 0.1
[{cis)-1,3-Pentadien] /% © 0.3} 0.3 ©0.2| 0.0f 0.0 0.0f 0.0
[(trans)-1,3-Pentadien] /%| O 0.6 0.4| 0.3 0.0f 0.0 0.0} 0.0
[1-Penten] /%1 0 13.91 33,7 | 46.5| 52.6| 51.9| 4.5] 0.3
[{cis)-2-Penten] /%1 0 1.6 3.2/ 5.0| 6.3] 7.4/10.3}] 0.9
[{trans)-2-Penten] /%] O 3.5} 6.7110.3]13.1]15.2|25.0} 2.7
[Pentan] /%] O 3.3] 6.0} 10.4|15,3|24,0| 60.0] 96.1
Substrat: 1,4-Pentadien Kat.: Co  Abb,: 16 Tab,: 19
Zeit + /min| © 3.3] 8.0} 11.8]14.9| 18.6] 22.3
Hydriergrad /%] O 13.91 31,0 45.3| 61.,3|78.7| 97.3
Umsatz Up 0 gien /%] 0 24,71 54,5177.3] 96.4| 99.5| 99.9
AusbeufeAAlken /%] O 21,61 47.1 | 64,11 70.2| 41.6 5.2
Selektivitét o, /% 87.4| 86.4| 82,9 72.8] 41.8| 5.2
{1, 4-Pentadien] /%110 74.11 44,61 22.0| 3.5 0.5| 0.1
[{cis)-1,3-Pentadien] /%] © 0.6} 0.4 0.3| 0.0 0.0| 0.0
[{trans)-1,3-Pentadien] 7/ %| O 0.6} 0.5{ 0.4| 0.11 0.0| 0.0
[1-Penten] /% 0 18.5| 39.4| 52.4| 53.5]1 9.5| 0.5
[{cis)-2-Penten] /%) O .10 2.6| 3.8 5.3f 9.5 1.1
[{trans)-2-Penten] /%] 0 2.0 5.1 7.9/ 11.4}]22.6| 3.6
[Pentan] /%] 0 A1 7.4]113.2] 26,21 57.9| 94.7
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Substrat: 1,4-Pentadien Kat.: Pd Abb.: 17 Tab.: 20
Zeit + /min| 0 5.0/ 10.0| 14.5| 18.5| 23.5| 28.5
Hydriergrad /%] 0 11.8] 24.3| 36,5 49.6 63.2|78.3
Umsatz U, .. /%l 0 22.4| 46.0| 68.4| 921.1] 99.2| 99.8
Ausbeute A, /%] 0 21.2]| 43.3( 63.7| 83.1]72.0 43.3
Selektivitdt 6, /% 94.6| 94.1[93.1|91.2]172.6| 43.4
[1, 4-Pentadien] /%100 [ 77.6| 53,9 31.5| 8.9{ 0.8| 0.2
[{cis}-1,3-Pentadien] /%] O 0 0.0/ 0.0 0.0/ 0.0]| 0.0
[{trans)-1,3-Pentadien] /%| © 0.1] 0. 0.0{ 0.0 0.0
[1-Penten] /%] 0 17.31 34.9| 50.9| 65.0] 34.9| 1.7
[{cis}-2-Penten] /%] 0 1.2f 27| 4.2 6.1113.3| 9.2
[{trans)-2-Penten] /% © 2.7 7| 8.6]12.0]23.8|32.4
[Pentan] /%] 0O 1.2 2.6} 4.6| 8.0 27.2| 56.6
Substrat; 3,6-Octadiensturemethylester Kat,: Ni Abb.: 26 Tab.: -
Zeit # /min| O 2.5 50| 7.0 8.8{10.5|12.0
Hydriergrad /% 0 17,71 32.8| 46.0 58.2] 70,3 80.9
Umsatz U g o /%] O 32.3| 59.1|81.1| 97.4] 99.7] 100

Ausbeute A g /%] 0 29.0| 52.6| 70.1| 78.4] 58.8] 38.1

Selektivitdt o g, /% 89.8| 89.0| 86.4| 80.5] 59.0] 38.1

[C8:2(31,61)] /%| 50.7| 38.6| 26.0|13.7| 2.0| 0.2 0.1

[c8:2(3t,6¢)] /%) 2.3] 2.0{ 1.4 0.8| 0.1] 0.0 0.0
[C8:2(3c,61)] /%| 44,0 26,41 13.0| 4.2| 0.4] 0.1 0.0
[C8:2(3¢,60)] /%) 2.9 0.8 0.4 0.2y 0.0/ 0.0/ 0.0
[ca:1(21)] /%] 0.1 0.6 0.6 0.4 0.3} 0.2] 0.2
[€8:1(2¢)] /%| 0.0 0.0 0.0 0,1 0.0 0.0| 0.0
[c8:1(31}] /%] 0.0 3.9 7.8(11.0|12.8| 5.4] =

[€8:1(3¢)] /%] 0.0 4,0 6.6| 7.6| 57| 1.4{ 0.3
[c8:1({41)] /%| 0.0 29| 55| 7.6 9.1 9.1| 3.5
[C8:1{4c)/C8:1{51)] /%] 0.0 3.5| 6.8] 9.5|11.6|12.2] 7.2
[c8:1{5¢)] /%1 0.0 0.1 0.2 0.3| 0.2| 0.2] 0.0
[ca:1{6t}] /% 0.0]12.4}22.1|29.4|33.3|25.8] ¢

[C8:1{6¢)] /%F 0.0 1.5| 2.8| 3.9] 4.6| 4.1 2.6
[c8:1(7)] /%] 0.0 0,1 0.1 0.1] 0.1 0.1} 0.1

{cs:0] /%[ 0.0] 3.3 50 11.0]1 19.0] 40.9} 61.9

a} [C8:1(31)]+{C8:1{61)]=15.5%
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Substrat: 1,5-Cyclooctadien Kat.: Ni  Abb,: 20  Tab.; 21

Zeit /min| O 10.4| 19.5| 28.9| 38.9| 50.8] 3.2 75.0
Hydriergrad f%) 0 13.6| 25.9| 38.91 51.9| 66.5| 80.2| 95.9
Umsatz U,y o0 /%] 0 23.5| 43,7 | 63.3181.0| 95.2] 99.3| 99.6
Ausbeute A, /%] 0O 19.9| 35,6 48.9| 58.3| 57.5] 38.2| 9.4
Selektivitdt o, /% 84.7| 81.5(77.3|72.0| 60.4] 38.5| 9.4
[1,5-Cyclooctadien] /%| 100 | 73.6| 53.2| 34.2|17.2| 4.8] oO. 0.2
[1,4-Cyclooctadien] /%1 0O 2.6 3.1 2.5] 1.5 0.4{ 0.1| 0.1
[1,3-Cyclooctadien] /%] 0 0.3| 0.3| 0.3| 0.3| 0.2] 0.1] 0.1
[Cycloocten] /%] 0 19.9| 35,6 | 48.9| 58.3| 57.5]| 38.2| 9.4
[Cyclooctan] /%] 0 3.9| 8.1|14.3|23,0|37.1]61.2|91.2
Substrat: 1,4-Cyclooctadien Kat.: Ni Abb.: 21 Tab.: 21

Zeit f /min{ © 51| 7.7|110,3]15.4|18,8] 21.9]| 26.1
Hydriergrad /%Ry 0 i7.4| 27.0| 36.7 ]| 54.6| 66.1]| 76.9| 89.7
Umsatz U, oo /%] 0 31.2| 48.6| 65.71 91.8| 98.9] 9.9 100
Ausbeute A, /%] O | 27.5|43.2|58,0]74.3| 65.5] 46.0| 20.6
Selektivitdt 6, /% 88.1| 88.9| 88,3 80.9| 6.2} 46.0| 20.6
[1,5-Cyclooctadien] /%] 0.6] 0.9 0.9| 0.9 0.4] 0.1} 0.0 0.0
[1,4-Cyclooctadien] /%] 94.3] 49.1| 34.3|22.2] 6.7| 1.0 0.1| 0.0
[1,3-Cyclooctadien) /% .0l18.816.2]11.2} 1.1} 0.0 0.0 0.0
[Cycloocten] /% .11 27,51 43,21 58.0|74.3| 65.5| 46.0] 20.6
[Cyclooctan] /% 0.0 3.7| 53| 7.7|17.8|33.5|53.9{79.4
Substrat: 1,3-Cyclooctadien Kat.: Ni Abb.: 22 Tab.: 21

Zeit + /min| O 12,5} 21,1 30.2| 39.0| 48.0| 57.2| 64.8
Hydriergrad /%] 0 15.51 27.6 40,9| 54,2 68.2| 82.5] 95.5
Umsatz U, . /%1 0 29.6| 52.8|78.4| 98.4] 99.8| 99.9| 100
Ausbeute AAtken /% 0 28.3| 50.5(75.0] 88,4} 63.3]| 34.9| 8.0
Selektivitdt o, , /% 95.6| 95.6| 95.7| 89.8| 63.4| 34.9| 8.0
[1,5-Cyclooctadien] /%] 0 0.2| 0.2| 0.2]| 0.0 0.0] 0.0| 0.0
[1,4-Cyclooctadien] /%] 0 0.1 0.1 0.1 0.0/ 0.0/ 0.0 0.0
[1,3-Cyclooctadien] /%1100 | 70.1| 47.,2| 21.3| 1.6| 0.2{ 0.1]| 0.0
[Cycloocten] /%] 0 28.3| 50.5|75.0| 88.4| 63.3} 34.9| 8.0
[Cyclooctan] /%1 0 1.2 2.0| 3.4110.1]36.7}65.1|91.9
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Substrat: 1,2-Diphenylethan Kat.: Ni Abb.: 23 Tdb.: 22
Zeit + /min| O 23.21 34.5 43.5} 52.0| 63.5| 87.0
Hydriergrad /%] 0O 30.2{ 42,2 50.1} 57.8| 65.7} 83.0
Umsatz UDiphenylefhan /%] O 55,1173.,2]1 83.5191.6| 97.6] 99.9
Ausbeute A / 0 49.81 62,11 66.9) 67.7| 63.9 33,9
Ph.cyhex.ethan
Selektivitdt o /% 88,71 84.8]80,1173.9| 65.5} 33.9
Ph.cyhex.et.
[1,2-Diphenylethan] /%| 100 | 44.9| 26.8| 16.5| 8.4] 2.4} 0.1
[1-Ph,-2-cy.hexylethan] / %| © 49.81 62.1| 66.9| 67.7 | 63.9} 33.9
[1,2-Dicyclohexylethan] 7 %| © 5.3111.0] 16.6| 23.9| 33.6]| 65.9
Substrat: Diphenylmethan Kat.: Ni  Abb.: 24 Tab,: 22
Zeit /min| O 12.8| 22.0] 27.7135.4]| 42.8
Hydriergrad /%] 0 26.7 | 46.01 55.4] 65,3 74.4
Umsatz U / 0 51.5] 82.6| 93.71 99.6| 99.9
Diphenylmethan
Ausbeute Aph 0] 49.7173.3]176.7} 68, 7| 51.1
cybex.methar
Selektivitdt o / 96.5]1 88,71 81,9 62.0{ 51.2
Ph.cyhex.m.
[Diphenylmethan] /%100 | 48.5]17.4] 6.3| 0.4| 0.1
[Phenylcyclohexyimethan] % © 49.7 | 73.3 76.7] 68.7] 51.1
[Dicyclohexylmethan] /% O 1. 9.3]117.0} 30.9| 48.9
Substrat: Biphenyl Kat.: Ni Abb.: 25 Tab.: 22
Leit ¢+ /min| O 6.0 .31 11,2/ 12.8|17.0] 44.3
Hydriergrad A 29,1} 43,5} 50.9| 52.5] 56.4|75.1
Umsatz UBlphenyl /%] 0 57.81 85.9( 99.8| 99.9{ 100 | 100
Ausbeute A / 0 57.5| 84.9| 96.7 | 94.8] 87.2| 49.9
Phenylcy.hexan
Selektivitat Sy, 99.5| 98.8| 96.9| 94.9] 87.2] 49.9
enylcy. hexar
[Biphenyl] /%100 | 42.2| 14,1| 0.8] 0.1} 0.0| 0.0
[Phenylcyclohexan] /%] 0 57.5| 84.9| 96.7 | 94.8| 87.2| 49.9
[Cyclohexyleyclohexan] 7/ % | © 0. 1.0/ 2.5| 5.1} 12.8] 50.1
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Substrat: Linolséuremethylester (99 %) Kat.: Ni Abb.: 27  Tab.: 23/24
Zeit + /min| 0O 4,2 7.91 9.5{10.8|12.3{15.9
Hydriergrad /%] O 23.9| 44,5 54,41 62,5|71.6| 95.5
Umsatz U gig.0 /%] 0 | 43.1|81.4]96.8]99.2|99.7| 100
Ausbeute A /%] 0 |38.5|73.7{84.7173.2|56.7| 8.5
Selektivitér o /% 89.3| 90.5|/87.5|73.8| 56.6{ 8.5
[c18:2(cic,cis)] /%] 99.0| 49.5|12.1| 1.1] 0.4| 0.1] 0.0
[€18:2(cis,trans)] /%| 0.7| 5.8 4.4| 0.8{ 0.2| 0.1} 0.0
[Ci8:2(transtrans)] /7 %| 0.0 1.5| 2.1| 1.3] o0.2| o0.1] 0.0
[€18:2(9,12)] /%] 98.6|53.8|16.2| 1.7] a) a) 0.0
[C18:2(8,12]] /%1 0.2 1.1 1.0 0.4] @ a) 0.0
[C18:2(9,13]] /%| 0.1 1.1| 0.8 0.5 a) a) 0.0
[konjugierte] /%| 0.0 0.0 0.0| 0.0 0.0 0.0{ 0.0
[andere] /%| 0.8 0.7 0.6| 0.6 a) a) 0.0
[C18:1(5¢}] /%| 0.0 0.0/ 0.0 0.0| 0.0| 0.0
[C18:1(54)] /%l 0.0 0.0 0.1 0.1] 0.4| 0.8
[c18:1(6c)] /%] 0.0 0.0 0.0 0.1{ 0.1 0.1
[c18:1(61)] /%{ 0.0/ 0.1 0.5| 0.6| 0.8| 1.5
[c18:1(7¢)] /%] 0.0 0.1 0.3| 0.2] 0.3| 0.3
[cre:1(71)] /%] 0.0 0.2| 0.7| 1.0] 1.6 2.5
[c18:1(8¢)] /%] 0.0| 0.3| 0.5 0.5 0.7| 0.7
[c18:1(81)] /%] 0.0 0.6 1.6| 2.3| 3.8| 4.7
[c18:1(9c)] /%] 0.3 11.4)19.8[19.7]11.5] 3.6{1.99
[c18:1(91)] /% 0.0] 1.9| 5.4| 6.9] 8.2 7.9(4.6®
[c18:1(10¢)] /%] 0.0 0.5 1.0 1.3{ 1.4 1.2
[c18:1(101}] /%| 0.0] 3.4| 6.6| 7.5 7.7| 7.2
[c18:1(11¢)] /%] 0.0 0.5 1.0 1.4] 1.5 1.1} 1.9
[c1s:1(11t)] /% 0.0] 3.5| 6.5| 7.5 8.0| 7.2
[c18:1(12¢)] /%] 0.0 11.0|19.3|21.6{11.0| 3.3} 0.3
[c18:1(121)] /%0 0.0 2.1| 5.1| 6.8] 8.4| 671 1.2
[c18:1(13¢)] /%) 0.0 o0.5| o.8f{ 0.7| o.8| 0.5/ 0.0
[C18:1(13¢)] /%1 0.0 0.8 1.6] 2.7 4.5 4.4 a)
[c18:1(14¢)] /%) 0.0 0.1 0.5 0.2 0.4| 0.1 0.0
[c18:1(141)] /%! 0.0f 0.3] 0.7] 1.8} 1.9 1.9 al
[c18:1(15¢)] /%| 0.0] 0.0] 0.0{ 0.0| 0.0| 0.0| 0.0
[c18:1(15¢)] /%] 0.0} 0.2 0.1] 0.1] 0.0| 0.4| a
[c18:0] /%] 0.0} 4.4] 7.6]112.1]|25.8| 43.6|91.1
{trans) C=C/C=C <) /%| 0.3]| 14.0| 31.4| 40.3| 53.5] 63.8| 91.1
(trans} C=C/C=0 9 /%| 0.7 26.3| 38.5| 38.3| 45.4| 37.4] 5.7

al Wert nicht bekannt, da keine ausreichende Menge in HPLC-Fraktion
c) aus GC berechnet d} aus IR-Spektrum

b} einschl. Stellungsisomere
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Substrat: «-Linclensduremethylester Kat,: Ni Abb.: 29  Tab.: -
Zeit + /min| O 7.2| 14,0|17.5| 22.0| 25.9| 30.6| 36.2
Hydriergrad /%] 0 | 16.9| 35.5| 46.3| 55.0} 66.1]75.5|94.7
Umsatz & o1g. 5 /%l 0 | 38.7|70.9|89.4|98.8}|99.6| 99.8| 100
Ausbevte A 105 /%| O | 24.7|42.8| 45.3|38.5] 14.2| 3.3 -109
Selektivitit 6 g, /% 63.8| 60.4| 50,7 | 39,0 14.3| 3.3| -10¢
Ausbeute A g, 2//%| O | 12.4]24.9|39.2| 53.1]68.5| 60.9| 26.3
Selektivitat ccmﬂb’/% 32,0 35.1|43.8|53,7] 68.8(61.0] 26.3
Selektivitdt o «1g.1,5/ % 95.8| 95.5| 94.5| 92.2| 83.1| 64.3]| 16.3
[c18:3] /%] 90.4| 55.4| 26,3 9.6 1.1} 0.4 0.2] 0.0
[c18:2] /%] 9.5 31.8| 48,2 50.5| 44,3] 22.3| 12.5| 0.5
[cr18:1] /%| 0.1} 11.3]22.6]35.6|48.2| 62.1| 55,2 23.9
[c18:0] /%| 0.0] 1.1] 2.9 4.3| 6.4|152|32.1]175.6
[ 5, x-Dien] /%| 0.0} 0.0} 0.0} 0.0} 0.2| 0.0| 0.0
[ 6, x-Dien] /%| 0.0} 0.0 1.3] 1.4]| 0.4/ 0.7| 0.3
[ 7, x-Dien] /%| 0.0 0.3 0.2| 0.4} 0.2| 0.4| 0.5
[ 8, x-Dien] /%] 0.0f 0.6} 0.9} 1.5§ 1.4 1.5 1.9
[ 9, x-Dien] /%} 9.5]|25.6]39.3|38.8]|35.6|16.9| 8.1
[ 10, x-Dien] /%1 0.0 1.4] 2.1 2.7f 3.0 2.1} 1.2
[11, x-Dien] Z%F 0.0 1.1 1.4] 2.1} 1.9 0.4) 0.1
[ 12, x-Dien] /%) 0.0| 2.5| 2.8] 3.4| 1.7| 0.2} 0.0
[ 13, x-Dien] /%1 0.0 0.0l 0.0 0.2f 0.1 0.1] 0.0
[x, 9-Dien] /% 0.0 0.2 0.1} 0.1}y 0.1 0.0 0.0
[x, 10 -Dien] /%p 0.0 0.1] 0.1{ 0.1f 0.1 0.1} 0.0
[x, 11 -Dien] /% 0.0 0.t o.1) 0.1 0.1 0.1} 0.1
[x, 12 -Dien] /%0 9.5113.3[16.4{10.0{ 4.7| 0.7} 0.2
[x, 13 -Dien] /%F 0.0 1.3 3.7| 3.2 2.3| 0.7] 0.0
[x, 14 -Dien] /%F 0.0 2.0] 3.7{ 3.2| 3.5 0.7} 2.2
[x, 15 -Dien] /%1 0.0|15.0] 24.2] 30,2| 30.7|17.3} 7.6
[x, 16 -Dien] /%1 0.0 0.0 3.7{ 2.7 2.7| 2.7} 2.
[x,x+3 -Dien] /%| 9.5115.9]120.8]17.9] 8.9| 0.0 0.0
[x,x+4 -Dien] /%] 0.0 2.7 4.5]1 7.41 6.3| 1.8 0.1
[ x,x+5 -Dien] /%] 0.0f 2.5] 4.4{ 5.2| 6.2| 5.0| 2.7
[x,x+6 -Dien] /%] 0.0110.2]17.7{18.3120.9|12.7| 6.1
[x,x+7 -Dien] /% 0.0} 0.5{ 0.8 1.5} 1.7| 2.5| 2.7
[x,x+8 -Dien] /%| 0.0f 0.0{ 0.0{ 0.2f 0.0] 0.3| 0.6
[C18:2(9¢,12¢)] /%] 9.5 11.3111.5| 9.71 4.8| 1.5| 0.8
[C18:2(9¢,15¢)] /%] 0.0 9.8117.3119.6117.6| 7.4| 1.3
[€18:2(12¢,15¢}] /%] 0.0F 1.6] 2.5 2.0] 0.7| 0.2| 0.

Tobelle wird auf néchster Seite fortgesetzt
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{Fortsetzung der Tabelile}

Zeit # /min| 0.0 7.2 14.0]17.5} 22.0| 25.9| 30.6] 36.2
[c18:1(5¢)] /%] 0.0 0.0] 0.0 0.0 0.0/ 0.0{ 0.0 0.0
[c18:1({51)] /%|{ 0.0] ©0.0{ 0.0{ 0.1| 0.1} 0.2}| 0.1| 0.2
[C18:1{éc)] /%] 0.0 0.0 0.0l 0.1{ 0.1 0.1] 0.1]| 0.1
[C18:1(6t)] /%| 0.0 0.1 0,2 0.3] 0.2 0.6| 0.5 0.6
[C18:1{7c)] /%| 0.0 0.0 0.0 0.1{ 0.t ©0.1| 0.2{ 0.2
[C18:1(71)] /%| 0.0l 01| 0.2| 0.3] 0.4| 0.6{ 0.9| 1.0
[c18:1(8¢c)] /%] 0.0 0.1 0.1 0.2 0.2| 0.4] 0.5] 0.4
[c18:1(81)] /%{ 0.0 0.2 0.5 0.7| 1.0f 1.9y 2.5| 1.8
[C18:1{9c)] /%] 0.1 2.4 4.0 57| 87]10.3] 6.6| 0.6
[C18:1(91)] /%] 0.0 0.6| 1.2] 2.0 3.2} 5.7| 5.6| 2.6
[€18:1(10¢)] /%) 0.0l 0.1 0.3 0.6] 0,6} 0.8/ 1.0| 0.5
[c18:1(101)] /%] 0.0 0.7] 1.6 2.6| 3.6F 5.0 4.8| 2.6
[c18:1(11c)] /%l 0.0 0.2 0.3 0.7 0.7] 1.0f 1.0} 0.4
[c18:1{114}] /%| 0.0 0.8 1.8] 2.8 4.0 5.3| 4.6 2.5
[c18:1(12¢)] /%] 0.0 2.2 4.2 6.1 8.0 7.8| 3.8} 0.5
[c18:1{121)] /%] 0.0f 0.8/ 1.9| 2.9| 4.3| 6.0| 5.3} 2.5
[c18:1{13¢)] /%l 0.0 0.1} 0.3| 0.6] 0.5 0.8 0.8] 0.4
[ci18:1{131)] /%] 0.0 0.7} 1.6| 2.3| 3.11 4.1| 4.3{ 2.3
[C18:1(14c)] /%| 0.0f 0.1} 0.1} 0.3} 0.2{ 0.3]| 0.2] 0.1
[c18:1{141)] /%] 0.0f 0.6f 1.3} 2.0f 2.7 35| 4.3] 2.2
[C18:1(15¢)] /%1 0.0 1.0l 1.9} 3.37 4.1 3.2| 2.9] 0.4
[c18:1(151)] /%1 0,0 0.3] 0.7} 1.1 1.5 20| 2.9| 1.1
[c18:1(16c)] /%1 0.0 0.0 o0.1] ©0.1| 0.0| 0.0 0.1| 0.0
[c18:1(164)] /% 0.0 0.2 0.1 0.6 0.9 1.3| 2.4| 1.0
[c18:1(17¢)] /%{ 0.0] 0,0{ 0,0 0.0 0.0/ 0.0/ 0.0 0.0
[c18:10171)] /%0 0.0 0.1] 0.0} ©0.0{ 0.0 0.0| 0.0| 0.0
[ci8:(cs)] /%P 0.1 6.2{11.3{17.8]23.2|24.8]17.3| 3.6
[c18:1(trans)] < /%) 0.0] 5.1[11.3{117.8{25.0|37.1|37.9|20.3

a) formal negative Ausbeute und Selektivitdt, da Verlust an C18:2,
bezogen auf Ci8:2-Gehalt im Edukt

b) bezogen auf eingesetzte bzw. umgesetzte Menge an C18:3

c) aus HPLC-Integration, fir Isomere C18:1{15) und C18:1{16)
aus GC korrigiert
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Anhang D: Spektren und Chromatogramme

Abb. D~1: Gaschromatogramm eines Testgemisches verschiedener
Fettsduremethylester
Stellungsisomere sind um so besser trennbar, je ndher die Doppelbin-
dungen am Kettenende stehen. (Umgekehrt sind die cis/trans-lsomere
um so schlechter trennbar, je ndher die Doppelbindung am Ketten-
ende steht.)

Abb., D-2: Gaschromatogramm eines partiell hydrierten technischen
Linolséuremethylesters
Die Gruppen C18:0, C18:1 und C18:2 sind gut voneinander getrennt,
ebenso die cis/trans-lsomere der Linolsdure. Die Bereiche (cis}-C18:]

und (trans)-C18:1 Uberlappen etwas.
Abb. D-3: Infrarotspekirum von Olsduremethylester C18:1{%¢)

Abb. D-4: Infrarotspektrum von Elaidinsguremethylester C18:1(9t)
Gegeniber Spekirum D-3 ist hier das Auftreten einer weiteren
Bande fir die trans-Doppelbindung zu beobachten, die fir die
quantitative Ermittlung des trans-Gehaltes in Fettsdureesterproben
herangezogen wird.

Abb, D-5: Gaschromatogramm eines partiell hydrierten reinen
Linolsduremethylesters
Am Beispiel dieser Probe soll der komplette Analysenverlauf aufge-

zeigt werden,

Abb. D-6: HPLC-Trennung der Probe aus D-5 {RI-Detektion)
Es wurden die Fraktionen (cis)-C18:1, (trans)-C18:1 und C18:2 isoliert

und einzeln gaschromatographisch untersucht,

Abb. D-7: Gaschromatogramm der Dien-Fraktion aus der
HPLC-Trennung D-6
Das zur HPLC-Trennung eingesetzte Gemisch (siche D-5) enthielt
nur sehr wenig C18:2 neben viel C18:1, daher treten hier Cl18:1-Ver-
unreinigungen in der C18:2-Fraktion auf. Die Bezifferung der Peaks
in diesem und den beiden folgenden Chromatogrammen entspricht
der Kennzeichnung im Gemisch-GC D-5.

Abb. D-8: Gaschromatogramm der (cis)-C18:1-Fraktion aus der
HPLC-Trennung D-6
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Diese Fraktion enthdlt keine Anteile an (trans)}-C18:1. An diesem
und dem folgenden Chromatogramm ist zu erkennen, dafl die Tren-

nung besser ist als im Gemisch-GC D-35.

Abb. D- 9: Gaschromatogramm der (trans)-C18:1-Fraktion aus der
HPLC-Trennung D-6

Diese Fraktion ist mit wenig (cis)-C18:1 verunreinigt (Tailing im HPLC),

Abb. D-10: Gaschromatogramm der Ozonolyseprodukte aus den HPLC-
Fraktionen (cis}<C18:1 und (trans)-C18:1
In der cis-Fraktion liegt eine enge, in der trans-Fraktion eine breite

Isomerenverteilung vor.

Abb, D-11: Gaschromatogramm eines partiell hydrierten Linolensdure-
methylesters
Die Trennung C18:3/C18:2/C18:1 ist gerade noch mdaglich, die
Bereiche (cis}-C18:1 und (trans)-C18:1 Uberlappen stark. AuBer Stearin-
stiuremethylester ist keine Verbindung isomerenrein abtrennbar, die
an den GC-Pecks angegebenen Verbindungen bezeichnen lediglich
den Hauptbestandteil.

Abb. D-12: HPLC-Trennung der Probe aus D-11 {RI-Detektion)
Die Trennung nach Anzahl der Doppelbindungen ist sehr scharf, die
Gruppen [cis)-C18:1 und (trans)-C18:1 kénnen aber nicht mehr voll-
stdndig getrennt werden.

Abb. D-13 bis D-16: Gaschromatogramme partiell hydrierter Alkadiene

Abb, D-17: Gaschromatogramm von partiell hydriertem 1,4-Cyclooctadien
Die Trennung von 1,3-Cyclooctadien und Cycloocten ist auf dieser
Séule (Pona-HP-FS, siche S. 94) schlecht, sie kann aber z.B. auf

einer polaren Polyester-Séule problemlos durchgefihrt werden.
Abb. D-18: Gaschromatogramm von partiell hydriertem Diphenylmethan

Abb, D-19: Gaschromatogramm von partiell hydriertem
3,6-Octadiensduremethylester
Die Tennung nach Anzahl der Doppelbindungen ist gut, die meisten
Stellungsisomere kdnnen ebenfalls getrennt werden. Die Peaks der
lsomeren C8:Y4c} und C8:1(5t) fallen zusammen. Die untersuchte
Probe enthielt kein C8:1(5¢), diese Substanz hat eine etwas ldngere
Retentionszeit als C8:1{6c).




UL oL 0¢
| N T T N U N N O N A N (N N O A N A O O
._.:_A
(2Z1'06'29)¢81
i
18158 AYjawWaINRS S 481D mumH.UNH.UOVm"E
i hwcwwu&mrﬁvu»m\r er_Um._Eﬂm«ww.w g
.m seuje F_EU._mOhUEO._.._UnUO H F - _
; | o Geredzer
i : Al
! i
_ - oyl
w ol e
renmu o
B Giorer : (57126)7:81
: (G 6)rgr — (> 6)r8l
Q Sﬂéi_ﬁ — (2 T8I
i ﬁ




L ot

“fuj

e
(1zD

08l

091

$18J85]AY}oWaINDS|OUL]
UBYSS|UYSS; USISIIPAY Jjo1IDd
souta wwoiBojpwoiyssna 1z -q

TopIu
-&8 (cor-evsl

(z116)

(oD

{(o1)

(1z126)
(oZ1'16)

(oz108)7'81

(ozDrsl

(fuox)z'gl



00%

E(CHD-)MP0N 1 g (*HO~ "“*HO) H-D ¢ ¥ (=HD- ®*HD~ '-*HD-) H-D i ¢

(uomunpelsz ul) O-O A : g (uonppunyieisy ur) O=D A ¢ (vemds-O%H) H-O & ¢ I

(26)1RID I1ejseiAyjswaimes| UoA wnijeds-y]

[-UID / .4 [URZUS[IoMm
0001 CO0sI 000Z 000V
0
bl I !
- G —
14

PR N

- o} ]

|

™
i
Q



. (uorpunpelsy u) 0=D 4 ¢
T (-PHD-)POR 1 g (uonqunuelsy u) O-O & 7 ¢ (=po- ‘Syo- .;N:U|w H-D & : M
(juoy-sues Inu) H-D= D-~H 9°%¢ : ¢ (*HD- "“*HD-) H-D ¢ ' ¥ : (uemds-0%H) H-O & ° |

(16)r81D 19159lAyloWsINESUIPIR[] UoA wnieds-y

[-UID / WA [UBZUS{[OM

00Cs 000t 0041 0002 000¢ 000V

il C N

001



“luy

# 9 g gOttg,
.? .

e

T
ya

G
(ez1'28)T:81D T (Pe)lBLD 8 (4TInelD ¥
(Pz146)T781D Lt (GzLvld £ (I-Sield €
(s21°26)2°81D 01 (et 9 081D T
(3TL'46)T 8L & (col-g)t:8ld s ubsaq |

sia{sajAyiswainpsjour]
usuial uspalpAy eiled seue wwoibojpwolydses ¢ -



09 Ui ov

- snp Onﬁﬂhm i8p mEDECQ._._...UJmI 9~

L-8l2

$12

supajisupl}
8]

sSUDI} s

&8ld

updag

$10'§(D

uojany




Inj.

D-7: Gaschromatogramm der Dien-Fraktion aus D-6
(Bezifferung siehe D-5)

min

20




fnj.

D-8: Gaschromatogramm der (cis)-C18:1-Fraktion aus D-6
(Bezifferung siehe D-5)
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Inj.

D-9: Gaschromatogramm der (trans)-Cl18:1-Fraktion aus D-6
(Bezifferung siehe D-5)
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Lebenslauf

Wolfgang Schéfer, geboren am 8.3.1962 in Worms am Rhein
als Sohn der Eheleute Heinz und Emilie Schafer, geb. Fischer

Aug. 1968 -
Juli 1972

Aug. 1972 -
Mai 1981
26.5.1981

1.10.1981

7.10.1983
Juli 1986

Sept. 1986 -
Mai 1987

25.5.1987

1.9.1987

25.10.1990

Besuch der Westend-Grundschule
in Worms

Besuch des Staatl. Eleonoren-Gymnasiums
in Worms

Erreichen der Allgemeinen Hochschulreife
mit AbschluB der Abiturprifungen

Aufnahme eines Studiums der Fachrichtung Chemie

an der Universitat Fridericiana zu Karlsruhe
Diplom-Vorpriifung
miindliche Diplom-Hauptprifungen

Diplomarbeit am Institut fir Chemische Technik der
Universitdt Karlsruhe unter Anleitung von Herrn

Prof. Dr. W. Weisweiler zum Thema

"Entwurf und Bau eines gradientenfreien Kreislauf-
Reaktors fir kinetische Untersuchungen zur

selektiven katalytischen Reduktion von Stickoxiden
mittels Ammoniak” (Chem.-Ing.-Tech. 60,146 [1988])

Verleihung des Akademischen Grades

"Diplom-Chemiker” durch die Universitat Karlsruhe

Immatrikulation und Einstellung als wissenschaftlicher
Angestellter an der Rheinisch-Westfdlischen

Technischen Hochschule Aachen

Beginn der vorliegenden Arbeit am Institut fir
Technische Chemie und Petrolchemie unter
Anleitung von Herrn Prof. Dr. B, Fell

AbschluB der Doktorarbeit mit der mindl. Prifung



