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Тематическое направление: Квантово-химическое изучение трансформаций триглицеридов. 
Часть 2.  

Элементарные акты реакции гидролиза триглицеридов  
и каталитическая роль интермедиатных аутентичных 
алифатических карбоновых кислот в формировании  

их метиловых эфиров в физических условиях  
сверхкритических флюидов 
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Аннотация 
Квантово-химическим методом DFT с функционалом плотности PBE в базиcе 3z (сопостави-

мому базисному набору cc-pVTZ) в реализации программы Priroda 4.11 исследованы реакции пере-
этерификации и гидролиза триглицеридов в среде метанола при промоторном содействии аналогов 
жирных кислот в физических условия сверхкритических флюидов, то есть при T = 623 K и P = 300 атм.  

Показано, что в условиях сверхкритических флюидов имеет место термодинамическое равно-
весие разнообразных реакционных систем, реализующих элементарные акты метанолиза и гидролиза 
триглицеридов, в сторону накопления каталитически значимого количеста жирных кислот. При этом 
ассоциаты карбоновая кислота – метанол (или вода) в одностадийной реакции метанолиза (или гид-
ролиза) по алкоксикарбонильной группе аналогов триглицерида в условиях сверхкритических флюидов 
дают промоторный эффект, что в сочетании с наличием потенциальной ловушки, делает направления 
реакции с их участием основным каналом накопления целевых продуктов процесса метанолиза тригли-
церидов, то есть метиловых эфиров жирных кислот.  

Отмечается, что в условиях высоких температур и давления имеет место необычный вид катализа, 
обусловленный сдвигом термодинамического равновесия разнообразных реакционных систем, реалии-
зующих элементарные акты метанолиза и гидролиза триглицеридов, в сторону накопления каталити-
чески значимого количеста жирных кислот. При переходе к обычным условиям тоже термоди-
намическое равновесие переводит жирные кислоты в их метиловые эфиры. 


