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Souhrn
Tato práce se zabývá hodnocením vývojových vzorků chelatačních tenzidů a sekvestračních prostředků, a to s ohledem na provedené modifikace. Tyto změny v molekule vývojových vzorků byly provedeny z důvodů zlepšení některých základních vlastností. 
U vzorků byla hodnocena povrchová aktivita a sekvestrační kapacita vůči vápenatému iontu.  Povrchové napětí bylo stanoveno stalagmometrickou metodou, sekvestrační kapacita byla hodnocena využitím Hampshirského testu.


Úvod
Chelatační tenzidy jsou látky, které v sobě spojují 	vlastnosti tenzidů a sekvestrantů. 
Společnou charakteristikou tenzidů je povrchová aktivita. Tyto látky již při nízkých teplotách mění reakční podmínky na fázovém rozhraní, což se projevuje především snížením povrchového napětí. Tyto vlastnosti jsou určeny strukturou molekul tenzidů, které mají asymetrický, dipolární charakter s výrazným dipólovým momentem. Molekula tenzidů se skládá z hydrofobní a hydrofilní části, jedná se o tzv. amfipatickou strukturu.
Sekvestrační prostředky patří mezi prostředky pro změkčování vody. Tvrdá voda obsahuje rozpuštěné soli vápenatých a hořečnatých kationtů. Tyto ionty (Ca2+, Mg2+) tvoří nerozpustné sloučeniny, které mohou mít mnoho negativních dopadů. Tyto úsady ovlivňují teplotní proces, zhoršují omak textilie popř. způsobují její zešednutí. Při barvení snižují rozpustnost barviv a vybarvení mohou být nestálá v otěru. Použití tvrdé vody vede ke srážení mýdel, snížení účinnosti textilních pomocných prostředků a dalším problémům při mokrých úpravách v procesu textilního zpracování. Sekvestrační prostředky vážou kationty vápníku a hořčíku i ionty těžkých kovů do vodorozpustného, ale nedisociovatelného komplexu. Tímto eliminují negativní působení těchto iontů bez jakéhokoliv odstranění z upravené vody.
Sekvestrační prostředky a popř. chelatační tenzidy nachází uplatnění především v čisticích a pracích prostředcích (detergentech). Dále jsou používány v zušlechťovacích procesech (hlavně v procesu předúprav – bělení), při změkčování vody i v procesu barvení textilních materiálů. [1, 2]


Experimentální část
Provedené modifikace
	Vývojové vzorky byly připraveny reakcí vhodného aminu s maleinanhydridem, a to v molárním poměru 1:1 a 1:2.
a) Modifikace použitým molárním poměrem výchozích látek 1:1 nebo 1:2 = změna počtu karboxylových skupin v molekule, snížení obsahu volného aminu v konečném produktu
b) Modifikace použitým aminem  =  změna délky alkylového řetězce 


Vývojové vzorky
	Byly připraveny čtyři vzorky chelatačních tenzidů (Tab. 1) a čtyři vzorky sekvestračních prostředků (Tab. 2). 


Tabulka 1 Struktura chelatačních tenzidů

	Vzorek
	Chemická struktura

	




 1




	


N-dodecyl asparagová kyselina disodná sůl

	2
	




N-dodecyl-N-(1,2-dikarboxyethyl) asparagová kyselina tetrasodná sůl
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N-oleyl asparagová kyselina disodná sůl
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N-oleyl – N-(1,2-dikarboxyethyl) asparagová kyselina tetrasodná sůl






Tabulka 2 Struktura sekvestračních prostředků

	Vzorek
	Chemická struktura
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N-karboxymethyl asparagová kyselina trisodná sůl
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N-karboxymethyl-N-(1,2-dikarboxyethyl)asparagová kyselina pentasodná sůl
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3-(dimethylamino)-1-propylamin-N-karboxyethyl asparagová kyselina disodná sůl

	8
	




3-(dimethylamino)-1-propylamin-N-(1,2-dikarboxyethyl) asparagová kyselina tetrasodná sůl




Stanovení povrchového napětí
Stanovení povrchového napětí bylo provedeno stalagmometrickou metodou při laboratorní teplotě. U tohoto stanovení se porovnávají počty kapek známé kapaliny n1 (destilovaná voda) s daným povrchovým napětím γ1 a počty kapek měřené kapaliny nx, u které povrchové napětí γx stanovujeme. Byla proměřena koncentrační řada roztoků pro jednotlivé vzorky 0,1; 0,25; 0,5; 0,75; 1; 1,5 a 2 g/l.
nx . γx = n1 . γ1		 při 20°C, n1 = 48

Stanovení sekvestrační kapacity
	Sekvestrační kapacita byla stanovena vůči Ca2+ iontu srážecí zákalovou 
titrací – Hampshirským testem [3] při teplotě 20 a 90 °C a v  rozmezí hodnot pH 9 - 12. Odměrným roztokem používaným při zákalové titraci byl roztok CaCl2.6H2O s přesně známým obsahem Ca2+ (mg/1 ml roztoku). Bod ekvivalence byl stanoven měřením absorbance vzniklého zákalu při vlnové délce 650 nm, v kyvetě 1 cm a následným vyhodnocením získaných závislostí.

Výsledky a diskuse
Povrchové napětí chelatačních tenzidů
	Na obr. 1 je znázorněna závislost povrchového napětí vývojových vzorků na koncentraci v porovnání s dodecylsulfátem sodným, který je běžně používaným anionickým tenzidem. Výraznou povrchovou aktivitu vykazují vzorky připravené z oleylaminu (vzorky 3 a 4), a to i při nízkých koncentracích. Povrchová aktivita není nijak výrazně ovlivněna navýšením počtu karboxylových skupin v molekule chelatačních tenzidů.
U vzorků na bázi dodecylaminu (vzorky 1 a 2) se navýšením počtu karboxylových skupin změnilo také povrchové napětí. V tomto případě se výrazněji projevila změna polarity molekuly.
[image: ]
Obr. 1: Závislost povrchového napětí hodnocených vzorků na koncentraci

Sekvestrační kapacita
	Tabulky 3 – 6 zobrazují výsledky sekvestrační kapacity pro vývojové vzorky chelatačních tenzidů. Sekvestrační účinnost vzorků byla měřena v závislosti na teplotě a hodnotě pH.
Sekvestrační účinnost hodnocených vzorků chelatačních tenzidů není příliš vysoká, výraznější je jejich tenzidický charakter. Navýšení počtu karboxylových skupin v molekule vývojového vzorku připraveného z dodecylaminu  nemá zásadní vliv. Zlepšení lze pozorovat u vzorků na bázi oleylaminu (viz. tabulky 5, 6).

Tabulka 3: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 1 (N-dodecyl asparagová kyselina disodná
sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	9
	10,1
	9
	1,03

	10
	20,1
	10
	9,0

	11
	25,5
	11
	9,3

	12
	18,6
	12
	7,0



Tabulka 4: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 2 (N-dodecyl-N-(1,2-dikarboxyethyl) asparagová kyselina tetrasodná sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	9
	8,9
	9
	9,7

	10
	8,9
	10
	8,8

	11
	20,0
	11
	11,2

	12
	14,6
	12
	5,2



Tabulka 5: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 3 (N-oleyl asparagová kyselina disodná sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	9
	7,7
	9
	-

	10
	21,3
	10
	21,4

	11
	22,2
	11
	7,0

	12
	30,0
	12
	22,5



Tabulka 6: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 4 (N-oleyl–N-(1,2-dikarboxyethyl) asparagová kyselina tetrasodná sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	9
	14,1
	9
	7,3

	10
	21,8
	10
	14,4

	11
	30,7
	11
	14,0

	12
	41,6
	12
	28,0



Tabulky 7 – 10 zobrazují hodnoty sekvestrační kapacity pro vývojové vzorky sekvestračních prostředků. Nejvyšších hodnot bylo dosaženo u vzorku č. 5 (N-karboxymethyl asparagová kyselina trisodná sůl). Navýšením počtu karboxylových skupin v molekule se zde již pozitivně neprojevuje. Sekvestrační účinnost je ovlivněna i celkovou strukturou molekuly a také může být otázkou rovnováhy sekvestrantu a vznikajících komplexů. Kladného výsledku, pokud jde o zlepšení sekvestrační kapacity, bylo dosaženo u vzorků 7 a 8.

Tabulka 7: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 5 (N-karboxymethyl asparagová kyselina trisodná sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	10
	173,2
	10
	92,8

	11
	165,4
	11
	68,5

	12
	173,1
	12
	52,5



Tabulka 8: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 6 (N-karboxymethyl-N-(1,2-dikarboxyethyl) asparagová kyselina pentasodná sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	9
	25,4
	9
	-

	10
	128,0
	10
	62,4

	11
	136,9
	11
	63,3

	12
	177,9
	12
	38,5


Tabulka 9: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 7 (3-(dimethylamino)-1-propylamin-N-karboxyethyl asparagová kyselina disodná sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	9
	52,7
	9
	12,2

	10
	24,3
	10
	8,1

	11
	20,2
	11
	8,0

	12
	24,3
	12
	16,2



Tabulka 10: Sekvestrační kapacita pro vzorek č. 8 (3-(dimethylamino)-1-propylamin-N-(1,2-dikarboxyethyl) karboxyethyl asparagová kyselina tetrasodná sůl) v závislosti na teplotě a hodnotě pH
	20 °C
	90 °C

	pH
	Sekvestrace  [mg Ca2+/1g]
	pH
	Sekvestrace [mg Ca2+/1g]

	9
	50,3
	9
	93,2

	10
	51,5
	10
	26,8

	11
	70,4
	11
	35,4

	12
	63,0
	12
	26,4



Závěr
	Vývojové vzorky chelatačních tenzidů vykazují dobrou povrchovou aktivitu, především produkty na bázi oleylaminu. Sekvestrační účinnost chelatačních tenzidů není příliš vysoká. Změnou molárního poměru a navýšením počtu karboxylových skupin v molekule se nepodařilo výrazně navýšit sekvestrační kapacitu vývojových vzorků na bázi dodecylaminu. U vzorků připravených z oleylaminu dochází k mírnému zlepšení.
	Vývojové vzorky sekvestračních prostředků mají dobrou sekvestrační účinnost, především vzorek č. 5 (N-karboxymethyl asparagová kyselina trisodná sůl). Pokud u něj dojde ke zvýšení počtu karboxylových skupin v molekule, sekvestrační kapacita se již nezvyšuje. Navýšit sekvestrační kapacitu se podařilo u vzorků připravených z 3-(dimethylamino)-1-propylaminu.
Sekvestrační účinnost nesouvisí pouze s počtem obsažených karboxylových skupin, ale je ovlivněna i celkovou strukturou molekuly a také může být otázkou rovnováhy sekvestračního prostředku a vznikajících komplexů.
	Výhodou vzorků připravených v molárním poměru 1:2 je pravděpodobnost snížení obsahu volného aminu v konečném produktu, což může být pro některé aplikace rozhodující.
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