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1.Wstep

odczas enzymatycznej syntezy estrow w srodowisku rozpuszczalnikéw or-

ganicznych woda stanowi zaréwno jeden z elementdw srodowiska reakciji
jak ijestjednym zjej produktéw. Jej znaczenie w omawianym procesie nalezy
uznac¢ za zasadnicze [1-4]. Jezeli prowadzimy reakcje syntezy estrow w Sro-
dowisku rozpuszczalnikéw apolamych nasyconych woda to woda wydzielona
w reakcji tworzy druga faze. Kiedy stezenie substratow jest duze, to przy wy-
sokim stopniu przereagowania ukiad monofazowy przechodzi w dwufazowy
0 wyraznie wyodrebnionej fazie wodnej. Wywiera ona znaczacy wpltyw na kon-
cowa wydajnosc¢ reakcji.

Wyprowadzajagc model matematyczny zastosowano metode zaproponowang
przez Martinka i in. [5-8], tj. utozono bilans materialowy reakcji estiyfikacji
przebiegajacej w uktadzie dwufazowym: rozpuszczalnik organiczny — woda.
Prace Martinka i in. dotyczyly uktadu dwufazowego, w ktérym enzym byt roz-
puszczony w fazie wodnej, a reakcja estiyfikacji przebiegata na granicy faz.

W naszych badaniach lipaza w formie immobilizowanej byta umieszczona
w fazie organicznej, a woda wydzielona w reakcji estryfikacji, dyfundowata
do modelowej fazy wodnej, zwiekszajgc jej objetosc.

Schematycznie reakcje estryfikacji mozna przedstawi¢ nastepujgco:

AC + AL ~NE + W &

W uktadzie dwufazowym zachodzi rozdzielenie reagentéw pomiedzy faze
wodng i organiczng wg schematu:
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Ko
AC + AL E + W W rozpuszczalniku organicznym
PacJd PaiC Pe5 Pw J 2
Kw
AC + AL o E + w w wodzie
gdzie: AL — alkohol, AC — kwas, E — ester, W — woda.
Ko __  stala rébwnowagi w fazie organicznej, Kw — statla rownowagi w fa-
zie wodnej.
Pac' Pal. Pe. Pw — wspodiczynniki podzialu faz dla: kwasu, alkoholu,

estru i wody.

Wspotczynniki podziatu faz (P) jest wyrazony nastepujgca zaleznoscig:
p IM
P(AC.AL, E.W)- €)

gdzie: [Roi i [Rwl maksymalne stezenia reagentéw w fazach organicznej
i wodnej.

Reakcje estryfikacji mozna opisa¢ za pomocg stalej rownowagi dia uktadu
dwufazowego (Koi), ktéra przyjmuje nastepujgca postac [1]:

[Ecl [Wcl
KB = |A Cci 1A Lal )

gdzie: (Ecl, [Wd, (ACcl, (ALd caltkowite stezenia reagentdéw w uktadzie.

Ponadto uktad reakcyjny jest charakteryzowany wspotczynnikiem stosun-
ku objetosciowego faz (A):

A= YO 5
= Vi, 5)
gdzie: Vg — objetos¢ fazy organicznej, Vw — objetos¢ fazy wodnej.

Rownania bilansu materialowego majg dla kazdego reagenta nastepujaca
postac:

[Pel ~ fPol fPwl ~w (6)
gdzie: Rc — caitkowite stezenie reagenta
Vc — catkowita objetos¢ ukiadu
Ro — stezenie reagenta w fazie organicznej
Vq — objetos¢ fazy organicznej
Rw — stezenie reagenta w fazie wodnej

V\v — objetos¢ fazy wodnej
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Wyrazajac objetos¢ calkowitg (Vq) jako sume utamkoéw objetosciowych
poszczegoélnych faz mozna napisac:

Vp -Vg+Vw-1 (7)

Podstawiajgc wspotczynnik stosunku objetosciowego faz (A), mozna obli-
czy¢, ze:

Vo= A &)
oraz

Vw = L+A 9)

Stad bilansujac stezenia poszczegdélnych substratéow i produktéw w Sro-
dowisku reakciji z uwzglednieniem wspdtczynnikéw podziatu faz wyznaczono
stezenia calkowite poszczegdlnych sktadnikéw, ktére podstawiono do wzoru

(4) otrzymujac roéwnanie (10) [5]:

PacPal (1 + Pe A) (1 + Pw
Kdi = Ko ( ) ( 10
Pe™w (1 + Pac (1 + Pal A)

W omawianych badaniach stosowano modelowe uktady dwmfazowe: roz-
puszczalnik organiczny nasycony woda — woda o réznym wspoétczynniku
stosunku objetosciowego faz (A).

Przeprowadzono nastepujgce rozumowanie:

1. Po reakcji objetos¢ catkowita ukiadu nie ulegta zmianie.

2. W stanie poststacjonarnym hnieprzereagowane substraty i powstaty
ester znajduja sie w obu fazach zgodnie ze wspdiczynnikami podziatu faz.
Poniewaz faza organiczna jest nasycona woda, wydzielona w reakcji woda
dyfunduje do fazy wodnej.

3. Objetos¢ fazy wodnej po reakcji ulega zwiekszeniu, co w konsekwencji
powoduje zmniejszenie fazy organicznej.

Objetosci fazy organicznej i wodnej w stanie poststacjonarnym réwma sie:

Vcecw = Vy + W al

Vco=Vvo W a2

gdzie: Vcw — objetos¢ fazy wodnej po reakcji, Vw — objetos¢ fazy w"od-
nej przed reakcja, W — objetos¢ wody wydzielona w reakcji, Vco — ob-
jetos¢ fazy organicznej po reakcji, Vg — objetos¢ fazy organicznej przed

reakcja.

Podstawiajac te zaleznosci do réwmania (10) otrzymano nowe réwmanie
(13).
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o PacPal [l + PeA+W(1 - Pe)(l + ][I + PWA +W(1 - Pw)(I +A)]
Kdi =Ko pepw 11+ PacA + W(L - Pac)(l + M)][I + PalA + W(L - PAIKI + A)]
Prowadzac modelowe syntezy estrow katalizowane przez lipaze M. Javani-

cLLs empirycznie stwierdzono, ze stala rownowagi w fazie organicznej (Ko)
jest uzalezniona od wspoiczynnika stosunku objetosciowego faz (A):

Ko = F(A) (14)
Funkcja dobrze opisujaca te zaleznos¢ miatla posta¢ nastepujaca:
Ln (Kg) = 12 Ln” (A) + 11 Ln(A) + Iq (15)

gdzie: Iqg, li, 12 — state wspodtczynniki identyfikowane z eksperymentu.
Wspotczynniki te opisujg oddziatywania srodowiska reakcji na tipaze.
Uwzgledniajagc to nowy model matematyczny przyjmuje posta¢ [9,10]:

K PacPal [1 + PeA+ W(1 - Pe)(1 +A)][1 + PwA +W(1 - Pw)(1 + A)l
DI Ko( ) |1L+PacA + W(1-Pac)(1+A)111+PalA + W(1-Pal)(1+A)|

Wyprowadzony model matematyczny (16) zastosowano w omawianej pracy
do wyznaczania statej rownowagi (Kdi) reakcji syntezy stearynianéw: propylu,
butylu i oleilu katalizowanych przez lipaze M. jauanicus w ukiadzie dwufa-
zowym eter naftowy-woda.

2. Materiaty i metody
2.1. Materiat biologiczny

2.2. Lipaza Mucor javanicus

Lipaze Mucor Jauanicus w postaci odwodnionego mycelium otrzymywano
metodg opisang w pracach [11,12].

2.3. Wyznaczanie statej réwnowagi reakcji dla uktadu dwufazowego (Kpi)

Modelowe syntezy stearynianéw: propylu, butylu i oleilu prowadzono w
minireaktorach umieszczonych na wytrzgsarce, ktérych schemat zamieszczo-
no na rysunku 1.

Do minireaktora wprowadzano 1 mmol kwasu, 1 mmol alkoholu, eter
naftowy nasycony wodga i wode. Nastepnie wprowadzano koszyczek polietyle-
nowy z 50 mg lipazy, zapewniajacy dobrg wymiane masy jednoczesnie niedo-
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koszyczek polietylenowy

Rys. 1. Schemat ukiadu reakcyjnego do wyznaczania statych K~ w Srodowisku o réznych
wspotczynnikach stosunku objetosciowego faz (A).

puszczajacy do zetkniecia lipazy z fazg wodng. Calkowita objetos¢ mieszaniny
reakcyjnej wynosita 5 cm”.

Synteze estrow prowadzono w ciggu 24 godzin w temp. 30°C i obrotach
wstrzagsarki 250 min‘?, wydajnos¢ syntezy estrow, oznaczano metodg mia-
reczkowg 1131 i podawano w procencie estiyfikacji kwasu tluszczowego.

Doswiadczalnie, metodg miareczkowag, wyznaczono wspoétczynnik podziatu
dla kwasu stearynowego (Pac)- Wspoiczynniki podziatu alkoholi (Pal) wyli-
czono na podstawie rozpuszczalnosci tych substancji w eterze naftowym
i wodzie. Wspodtczynnik podziatu wody (Pw) wyliczono oznaczajgc zawartosc¢
wody w eterze naftowym metodg Karla Fischera. Wspoiczynniki podziatu
estrow przyjeto arbitralnie na podstawie rozpuszczalnosci substancji o zbli-
zonej budowie chemicznej. Modelowanie prowadzono za pomoca pakietu Mat-
hematica.

3. Wyniki

Prowadzac estryfikacje wyzszych kwasow tluszczowych alkoholami alifaty-
cznymi pierwszorzedowymi katalizowanag przez lipaze M. Javanicus stwierdzo-
no, ze dla wysokich stezen wyjsciowych substratéw nie mozna uzyskac¢ wy-
dajnosci reakcji wyzszej niz 75% (141.

Na podstawie wykonanych badan mieliSmy uzyska¢ odpowiedzie¢ na py-
tanie: Czy mozliwe jest z teoretycznego punktu widzenia przeprowadzenie
syntezy estrow lipazg M. javanicus w Srodowisku eteru naftowego z wydaj-
noscig 90-95%7

Omawiany dotychczas, model matematyczny dotyczacy wyznaczania statej
rownowagi reakcji dla uktadu dwufazowego (16) rozwinieto o elementy umo-
zliwiajgce wyliczenie przewidywanej wydajnosci reakcji w stanie poststacjo-
narnym.

Woda zawarta w srodowisku reakcji jest suma wody zawartej w fazie
organicznej, fazie wodnej oraz wody wydzielonej w procesie estryfikacji.
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Wc = Vo [Wq] + Vw [Wwl + X 17
Vo[Wq] — woda zawarta w fazie organicznej [mol];
Vw[W\vlI — woda zawarta w fazie wodnej [moll;
X — woda wydzielona w procesie syntezy, rowna ilosci moli powstatego

estru [mol].

Stala rownowagi reakcji dla uktadu dwufazowego przybiera postac:

X (Vo [Wol + Vw [Wwl + X)

(AC - X) (AL - X) (18)

Kdi -

PrAjmujac, ze ilosci moli kwasu (AC) i alkoholu (AL) wziete do syntezy
sg takie same i rowne C otrzymano:

X (Va [Wa] + VWV WA+ X)
Kdi - (C - X)2 (19)

Dalsze przeksztalcenie daja rownanie:

N
we(an -1 - AW P —pany 4 +KdiC2=0 20)
A+ |
Stad liczba moli powstalego estru X réwna sie:
(WwlIPwWA/(A + 1) + [WwI/(A + 1) + 2CKdi) - Va
= 21
2(Kdi- 1) @
gdzie:
Wyl P WA
p= WM Pwa WA ai - 4(Ka, - 1) Ka,C2 22

A+ 1 A+ 1

Uwzgledniajgc stezenie eteru naftowego w wodzie (ok. 0,005 M ) do wzoru
podstawiono stezenie wody w fazie wodnej Ww = 55,550 M.

Prowadzono weryfikacje doswiadczalng wyprowadzonych modeli matema-
tycznych. Przeprowadzono syntezy stearyniandw: propylu (tab. 1), butylu
(tab. 2) i oleilu (tab. 3). We wszystkich S3mtezach estrow stwierdzono dobrg
korelacje danych doswiadczalnych z modelowymi. Przewidywana wydajnosc¢
reakcji dla stearynianu propylu dla A = 45,59 wynosita 87%, podczas gdy
wydajnos¢ empiryczna réwnata sie 86,7% (tab. 1). Dla stearynianu butylu
przy wspotczynniku objetosciowym faz A = 45,59 przewidywana wydajnos¢
reakcji rownala sie 89%, podczas gdy wartos¢ eksperymentalna byta réwna
55,5% (tab. 2). W trzecim przypadku, syntezy stearynianu oteilu modelowg
wydajnos¢ estryfikacji dla A = 18,56 prognozowano na 75,35%, podczas gdy
doswiadczalnie uzyskano 85,5%.
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Tabela 1

State réwnowagi i wydajnosci reakcji W uktadzie dwufazowym dla syntezy stearynianu propylu

Wspotczynnik stosunku Stata réwnowagi reakcji YVe_lrtoém Wartosci modelowe
objetosci faz A w fazie organicznej Ko doswiadczaine

Kdi C (%) Kdi C (%)

594,61 221,63 408,01 93,30 407,31 93,80
152,21 42,63 182,43 87,55 319,61 90,40
85,83 41,29 281,81 88,00 334,61 88,90
45,59 30,20 361,34 86,70 378,52 87,00
18,46 24,77 695,70 86,10 491,61 83,70
12,10 20,27 857,94 85,05 564,88 81,90

8,88 11,97 685,80 81,30 625,16 80,55

5,62 8,76 788,53 79,15 725,73 78,40

3,98 6,29 797,41 76,55 803,94 76,70

2,32 6,03 1304,21 77,55 918,40 73,90

W = 0,001, Pac = 107,29, Pal = 1. Pe = 1500, Pw = 0,002, Iq = 1,4154, |j = 0,4426, |= = 0,0225.

Tabela 2
State rownowagi i wydajnosci reakcji w uktadzie dwufazowym dla syntezy stearynianu butylu

Wartosci

Wspok ik stosunku . i reakcji i
spétczynn Stata rownowagi reakcji doswiadczalne

objetosci faz A w fazie organicznej Ko

Wartos$ci modelowe

Kdi C(%) Kdi C(%)

648,65 44,49 78,79 85,42 94,55 86,95
152,11 44,17 189,38 85,40 234,86 88,90
85,78 43,95 300,12 85,40 350,61 89,15
45,49 44,16 529,51 85,50 547,41 89,00
12,09 37,35 1582,47 85,75 1274,15 87,55
8,86 35,57 2042,09 84,60 1509,61 86,95
5,61 14,87 1339,04 77,80 1889,53 85,95
3,97 14,59 1850,74 78,20 2192,08 85,10
2,32 14,51 3139,22 79,40 2652,98 83,65
W = 0,001, Pac = 107,29, Pal = 11,62, PA= 1500, P~ =0,002, 1q = 1,9424, li = 0,777, I2

=-0,0774.
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Tabela 3
State réwnowagi i wydajnosci reakcji w uktadzie dwufazowym dla syntezy stearynianu oteitu

Wartosci

Wspotczynnik stosunku Stata réwnowagi reakcji P Wartosci modelowe
S - ; - doswiadczalne
objetosci faz A w fazie organicznej Ko

Kdi C(%) Kdi C(%)

748,69 12,30 20,23 85,42 26,97 77,85

158,06 9,91 41,27 85,40 48,07 77,70

87,57 10,34 69,35 88,40 67,37 77,30

18,56 6,14 171,73 85,50 191,22 75,35

8,89 5,49 313,98 85,75 320,33 74,00

5,62 5,07 456,00 84,60 439,97 73,45

3,98 4,38 554,73 77,80 556,55 72,70

W = 0,001, Pac = 107,29, Pal = 1000, Pe = 1500, Pw = 0,002, 1q = 1,0078, li = 0,3688, I

-0,0212.

Dobre dopasowanie wyprowadzonego modelu matematycznego do wartosci
eksperymentalnych umozliwito przeprowadzenie badan symulacyjnych. Prze-
prowadzono symulacje enzymatycznej syntezy estrow katalizowanej przez li-
paze M. Javanicus w Srodowisku: eter naftowy-woda. Rezultaty zamieszczono
na rysunkach 2-5. Stwierdzono, ze stala rébwnowagi reakcji dla uktadu dwu-
fazowego Kdi , wspotczynnik podziatu wody Pw i wspotczynnik objetosciowy
faz A wywierajg zdecydowany wptyw na wydajnos¢ syntezy estru. Wydajnos¢
syntezy wzrasta gdy rosnie stata K”i i wspotczynnik A oraz maleje Pw-
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Log A

Rys. 3. Wpltyw wspdtczynnika podziatu wody (Pw) na wydajnos¢ syntezy estrow. (Dla Kqi=100).

Rys. 4. Wplyw stezenia wody w fazie wodnej na wydajno$¢ syntezy estrow.

biotechnologia 3 (38) 97



130 Tadeusz Antczak, Edward Galas

Log A

Rys. 5. Wplyw na wydajnos¢ syntezy estrow.
Pw = 0,01

Aby uzyska¢ wydajnos¢ reakcji powyzej 90% nalezy reakcje prowadzic¢
w warunkach zapewniajacych uzyskanie K”i rzedu 100-1000 (lys. 2), przy
wspoiczynniku podziatu wody Ply < 0,001 (rys. 3) i wspolczynniku podziatu
faz A > 1000.

Nie jest to sprawa prosta, gdyz zakladajac wyjsciowe stezenie substratow
w Srodowisku reakcji 50% i przewidujgc wydajnos¢ reakcji 95% objetosc
wydzielonej wody jest tak duza, ze po zakonczeniu reakcji wspoétc*nnik A
(w zaleznosci od masy molowej uzywanego alkoholu) zawarty byilby w gra-
nicach A = 28-52. Zmiana tego wspétczynnika jest jedynie mozliwa po usu-
nieciu wody w procesie syntezy (np. zastosowanie pochianiaczy, destylacja).

Z uzyskanych danych doswiadczalnych wynika, ze w wymaganym zakresie
wspolczynnika A = 28-52 odpowiadajgcego warunkom preparatywnej S}mtezy,
stosowana lipaza nie katalizuje syntezy estrow z wydajnoscia powyzej 90%.
Zwiekszenie ponad 10-krotne wspotczynnika objetosciowego faz A jedynie
w przypadku syntezy stearynianu propylu, gdy A = 594,61 p02Twolito uzyskac
wydajnos¢ estridikacji ok. 93% (tab. 1). Podczas syntezy stearynianu butylu
dla A = 648,65 przewidywana i uzyskana wydajnos¢ syntezy estru wynosila
87 i 85,4% (tab. 2). Dla stearynianu oleilu przy A = 748,69 przewidywana
wydajnosé- syntezy roéwnata sie 77,85% i byla nizsza od wartosci doswiad-
czalnej réwnej 85,42% (tab. 3). W obydwu ostatnich przypadkach state réw-
nowagi Kdi byly zbyt matle aby zapewni¢ wiekszag wydajnos¢ syntezy estrow.

Zwiekszenie wydajnosci estryfikacji poprzez zmniejszenie wspoiczynnika
podzialu wody P\v nie jest takze proste. Parametr ten jest wartoscia chara-
kterystyczng dla danego rozpuszczalnika. Rosnie wraz ze wzrostem tempe-
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ratury, a maleje ze wzrostem hydrofobowosci rozpuszczalnika. Rozpuszczal-
nik jako taki jest elementem sSrodowiska bezposrednio oddzialujgcym na
aktywnosc¢ lipazy. Z tego punktu widzenia aby zwiekszy¢ wydajnos¢ reakcji
mozna prowadzi¢ synteze w niskich temperaturach lub w srodowisku rozpu-
szczalnikbw bardziej hydrofobowych [15] lub stosowa¢ mieszanine rozpusz-
czalnikéw [16], co moze pociagng¢ za sobg zmiane aktywnosci lipazy.

Poniewaz przewid}wana wydajnos¢ reakcji rosnie wraz ze wzrostem statej
rownowagi reakcji uktadu dwufazowego wazne sg dziatania zwiekszajgce te
stalg. Stala ta rosnie wraz ze wzrostem wspo6tczynnikdéw podziatu substratow.
Maleje wraz ze wzrostem wspoitczynnikéw podziatlu produktéw. Nasuwa sie
pytanie czy zwiekszanie efektywnej statlej rownowagi zawsze prowadzi do
wzrostu wydajnosci reakcji? W przeprowadzonych przez nas badaniach udo-
wodnilismy, ze jezeli wzrost Kqi jest efektem zwiekszania objetosci fazy wod-
nej to nie jest mozliwy wzrost wydajnosci reakcji. Jezeli synteze prowadzimy
w Srodowisku, w ktorym wspodiczynnik podziatlu wody jest bardzo maly, to
nawet przy wysokim wspotczynniku podziatu estru ich iloczyn moze by¢ na
tyle maly, ze zwieksza efektywng stata rownowagi. Jest to jeden ze sposobow
zwiekszania statej K7i, ktdiy prowadzi do wzrostu wydajnosci reakcji.

Inng droga zwiekszania wydajnosci reakcji jest zmniejszanie stezenia wo-
dy w fazie wodnej poprzez dodatek substancji rozpuszczainych w wodzie,
a nierozpuszczalnych w rozpuszczalniku. Symulacja tego problemu zamie-
szczona na rysunku 4 dowodzi, ze zmniejszenie stezenia wody pieciokrotne
(z 55,55 na 11,11 M) prowadzi do wzrostu wydajnosci reakcji z 57 do 77%.
(dla Pw = 0,1 i A = 100). Dopiero zmniejszenie stezenia wody dwudziesto-
krothne moze zagwarantowac¢ wydajnos¢ zblizong do 100%. Uzyskanie tak
wysokiego obnizenia stezenia wody w warstwie wodnej jest praktycznie nie-
mozliwe.

4. Podsumowanie

Wyprowadzono model matematyczny w ktdrym opisana zostala synteza
estrow w Srodowisku niewodnym dla ukiadu reakcyjnego, w ktérym lipaza
znajdowata sie w srodowisku organicznym, a wydzielona woda tworzyta od-
rebng faze. Otrzymany model zawiera state skladniki; wspdtczynniki podziatu

substratéw (Pac. Pal ) i produktéw (Pe , Pw). oraz skiadniki zmienne: wspot-
czynnik stosunku objetosciowego faz (A), stala rownowagi reakcji dla ukiadu
dwufazowego (Kdj ) i wspotczynniki oddziatywania srodowiska reakcji na li-

paze (li, 12, lo).
Prowadzac modelowe syntezy estrow w Srodowisku eter naftowy-woda

0 réznym wspoiczynniku A wyznaczono state li, 12, lo- Sa one prawdziwe
jedynie dla danego ukiladu reakcyjnego (lipaza, rozpuszczalnik, substraty
1 produkty).

Model zweryfikowano doswiadczalnie, prowadzac synteze stearynianow:
propylu, butylu i oleilu katalizowang przez lipaze M. javanicus. Wyliczona
z modelu maksymalna wydajnos¢ reakcji dla stearynianu propylu wynosita
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93,8% podczas gdy wartos¢ uzyskana doswiadczalnie rownatla sie 93,3%.
Podczas syntezy stearynianu butylu przewidywana i uzyskana wydajnosc¢
syntezy estru wynosita 87 i 85,4%. Dla stearynianu oleilu przewidywana
i uzyskana wydajnos¢ syntezy rownata sie 77,85 i 85,42%.

Badany model matematyczny pozwala wyznaczy¢ maksymalng do uzy-
skania (w danych warunkach) wydajnos¢ syntezy estru. Moze by¢ on takze
stosowany do prowadzenia badan symulacyjnych dotyczacych wptywu po-
szczegoblnych skiadnikéw na wydajnosé syntezy, tym samym umozliwia op-
tymalny dobdr poszczegdlnych elementéw ukiadu reakcyjnego.

Grant KBN numer 6P04B00311.
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[o]

Mathematical modeiiing of esters synthesis catalyzed by Mucor javanicus li-
pase in non water environment

S ummary

A mathematical model describing esters synthesis catalysed by lipase from MucorJavanicus
was designed. Lipase was in the organic environment and generated water created a separate
phase. The model is composed of the following invariable elements: the partition coefficients of
substrates (Pac> Pal) products (Pg. Pw) the following variable elements: coefficient of
phase partition (A), the equilibrium constant for the diphasic system (Kqgi) and the interaction
coefficients of the reaction medium and lipase (lj, Iz, Iq)-

The interaction coefficients h, I=. Iqg were determined by performing model ester syntheses
in the system of petroleum ether-water with different values of coefficient A. They were real only
in the case of a particular reaction system (lipase, solvent, substrates).
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This model was confirmed by the syntheses of propyl stearate, butyl stearate and oleyl
stearate catalysed by M. Javanicus lipase. The maximum reaction yield for propyl stearate cal-
culated on the basis of the designed model was 93.8% and the experimental value was 93.3%.
In the case of butyl stearate, theoretical and experimental yields of the synthesis were 87 and
8b.4%, respectively and for oleyl stearate these values were 77.85 and 85.42%.

Using this model it is possible to estimate the maximum achievable (in particular conditions)
yield of ester synthesis. The model can also be applied for performing simulations to evaluate
the effect of particular elements on the yield of ester synthesis and, consequently, it could enable
the optimum selection of particular elements of the reaction system.

Key words:
lipase, diphasic water-organic system, ester synthesis, mathematical modelling.
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